Структура рибосомальной фениловой тРНК из SACCHAROMYCES CEREVISIAE.
Еремеев Сергей ФББ 201 группа.

Аннотиация:
В ходе работы над этой темой был проведен анализ структуры и строения тРНК..., а так же была предпринята попытка понять в результате каких процессов  данная молекула может иметь такое строение.
Ключевые слова:


тРНК, Уотнсон-Криковское взаимодействие, пакет 3DNA, програма Зукера.
Введение:


тРНК - биологическая макромолекула играют ключевую роль в экспрессии генов, участвуя в переводе информации, содержащейся на матричной РНК, на язык аминокислотных остатков в цепи белка. Вторичную структуру тРНК описывают как «кленовый лист», хотя это весьма условно. Выделяют несколько основных элементов вторичной структуры: T – стебель, D – стебель, антикодоновый стебель , акцепторный стебель и вариабельная петля. Хотя присутствие всех элементов не обязательно. Есть некоторые виды тРНК, в которых могут отсутствовать либо D – , либо T – петля и вариабельная петля. Третичная структура тРНК называется L – формой.
1. PDB идентификатор последовательности: 1fcw;
2. Количество остатков: 76;
3. Молекулярная масса: 
4. Количество цепей: 5 (A,B,C,D,E)
5. Нуклеотидная последовательность: GCGGAUUUAXCUCAGXXGGGAGAGCXCCAGAXUXAAXAXXUGGAGXUCXUGUGXXCGXUCCACAGAAUUCGCACCA

6. Организм: SACCHAROMYCES CEREVISIAE.

Данный вариант вторичной структуры был получен при анализе результатов, выданных при помощи программы find_pair пакета 3DNA:
	1
	G-----C
	[2]
	O6 * N3
	2,62
	N2 – O2
	2,75
	 
	 

	2
	C-----G
	[2]
	N3 - N2
	2,87
	N4 – O6
	2,65
	 
	 

	3
	G-----C
	[2]
	O6 * N3
	2,69
	N1 - O2
	2,93
	 
	 

	4
	G-*---U
	[2]
	O6 - N3
	2,62
	N1 - O2
	2,71
	 
	 

	5
	A-----U
	[2]
	N6 - O4
	3
	N1 - N3
	2,89
	 
	 

	6
	U-----A
	[2]
	N3 - N1
	2,64
	O4 - N6
	3,05
	 
	 

	7
	U-----A
	[2]
	N3 - N1
	2,87
	O4 - N6
	2,88
	 
	 

	8
	U-----A
	[2]
	N3 - N1
	2,65
	O4 - N6
	2,88
	 
	 

	9
	G-----C
	[3]
	O6 - N4
	2,96
	N1 - N3
	2,81
	N2 – O2
	2,73

	10
	U-----A
	[2]
	N3 - N1
	2,76
	O4 - N6
	2,93
	 
	 

	11
	G-----C
	[3]
	O6 - N4
	3,22
	N1 - N3
	3,11
	N2 – O2
	2,88

	12
	U-----A
	[2]
	N3 - N1
	3,22
	O4 - N6
	2,78
	 
	 

	13
	G-----C
	[3]
	O6 - N4
	2,72
	N1 - N3
	2,88
	N2 – O2
	2,92

	14
	G-----C
	[3]
	O6 - N4
	2,72
	N1 - N3
	2,76
	N2 – O2
	2,76

	15
	G-*---C
	[1]
	N2 * N4
	3,35
	 
	 
	  
	 

	16
	C-----G
	[3]
	O2 - N2
	2,85
	N3 - N1
	2,86
	N4 – O6
	2,71

	17
	U-----A
	[2]
	N3 - N1
	2,93
	O4 - N6
	2,91
	 
	 

	18
	C-----G
	[3]
	O2 - N2
	3,03
	N3 - N1
	3,12
	N4 – O6
	3,07

	19
	A-**--U
	[3]
	O2P* O4
	3,8
	N7 - N3
	2,78
	N6 – O2
	3,08

	20
	G-**+-C
	[2]
	N1 - O2
	2,68
	N2 - N3
	2,9
	 
	 

	21
	G-----C
	[3]
	O6 - N4
	2,7
	N1 - N3
	2,62
	N2 – O2
	2,62

	22
	U-*---A
	[3]
	O2 * N7
	3,62
	N3 - O5'
	3,3
	O4* O2P
	3,45


В данной таблице приведены данные о водородных связях возможно отвечающих за образование вторичной и третичной структуры:
	Водородные связи отвечающие за образование 
	Водородные связи отвечающие за образование 

	вторичной структуры
	третичной структуры

	1
	G1A.O6 - C72A.N4
	2,625
	34
	C28A.O2 - G42A.N2
	2,923
	1
	A14A.N7 - U8A.N3
	2,773

	2
	G1A.N1 - C72A.N3
	2,665
	35
	C28A.N3 - G42A.N1
	2,884
	2
	A14A.N6 - U8A.O2
	3,083

	3
	G1A.N2 - C72A.O2
	2,749
	36
	C28A.N4 - G42A.O6
	2,72
	3
	A9A.N7 - A23A.N6
	2,886

	4
	C2A.N4 - G71A.O6
	2,651
	37
	A29A.N6 - U41A.O4
	2,783
	4
	A9A.N6 - A23A.N7
	2,726

	5
	C2A.N3 - G71A.N1
	3,039
	38
	A29A.N1 - U41A.N3
	3,223
	5
	G15A.N2 - C48A.N3
	2,895

	6
	C2A.O2 - G71A.N2
	3,24
	39
	G30A.N2 - 5MC40.O2
	2,648
	6
	G15A.N1 - C48A.O2
	2,68

	7
	G3A.O6 - C70A.N4
	2,72
	40
	G30A.N1 - 5MC40.N3
	2,656
	7
	C19A.N1 - C56A.N3
	2,614

	8
	G3A.N1 - C70A.N3
	2,728
	41
	G30A.O6 - 5MC40.N4
	2,717
	8
	C19A.N2 - C56A.O2
	2,618

	9
	G3A.N2 - C70A.O2
	2,964
	42
	A31A.N6 - PSU39A.O2
	3,249
	9
	C19A.O6 - C56A.N4
	2,706

	10
	G4A.O6 - U69A.N3
	2,618
	43
	A31A.N1 - PSU39A.N3
	3,107
	10
	G22A.O6 - 7MG46A.N2
	2,879

	11
	G4A.N1 - U69A.O2
	2,715
	44
	5MC49A.N4 - G65A.O6
	2,571
	11
	G22A.N7 - 7MG46A.N1
	2,643

	12
	A5A.N6 - U68A.O4
	2,999
	45
	5MC49A.N3 - G65A.N1
	2,814
	
	
	

	13
	A5A.N1 - U68A.N3
	2,885
	46
	5MC49A.O2 - G65A.N2
	3,035
	
	
	

	14
	U6A.O4 - A67A.N6
	3,053
	47
	U50A.O4 - A64A.N6
	2,887
	
	
	

	15
	U6A.N3 - A67A.N1
	2,641
	48
	U50A.N3 - A64A.N1
	2,652
	
	
	

	16
	U7A.O4 - A66A.N6
	2,884
	49
	G51A.N2 - C63A.O2
	2,724
	
	
	

	17
	U7A.N3 - A66A.N1
	2,87
	50
	G51A.N1- C63A.N3
	2,812
	
	
	

	18
	2MG10A.N2 - C25.O2
	3,093
	51
	G51A.O6 - C63A.N4
	2,96
	
	
	

	19
	2MG10A.N1 - C25.N3
	2,798
	52
	U52A.N3 - A62A.N1
	2,758
	
	
	

	20
	2MG10A.O6 - C25.N4
	2,495
	53
	U52A.N3 - A62A.N2
	2,935
	
	
	

	21
	C11A.N4 - G24A.O6
	2,711
	54
	G53A.O6 - C61A.N4
	3,215
	
	
	

	22
	C11A.N3 - G24A.N1
	2,862
	55
	G53A.N1 - C61A.N3
	3,113
	
	
	

	23
	C11A.O2 - G24A.N2
	2,856
	56
	G53A.N2 - C61A.O2
	2,879
	
	
	

	24
	U12A.N3 - A23A.N1
	2,93
	57
	5MU54A.N3 - 1MA58A.N7
	3,141
	
	
	

	25
	U12A.O4 - A23A.N6
	2,907
	58
	5MU54A.O2 - 1MA58A.N6
	3,728
	
	
	

	26
	C13A.O2 - G22A.N2
	3,028
	
	
	
	
	
	

	27
	C13A.N3 - G22A.N1
	3,116
	
	
	
	
	
	

	28
	C13A.N4 - G22A.O6
	3,068
	
	
	
	
	
	

	29
	M2G26A.O6 - A44A.O6
	2,748
	
	
	
	
	
	

	30
	M2G26A.N1 - A44A.N1
	2,992
	
	
	
	
	
	

	31
	C27A.O2 - G43A.N2
	2,758
	
	
	
	
	
	

	32
	C27A.N3 - G43A.N1
	2,756
	
	
	
	
	
	

	33
	C27A.N4 - G43A.O6
	2,718
	
	
	
	
	
	



Схема вторичной структуры: 
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2MG –  G – 2N-METHYLGUANOSINE-5'-MONOPHOSPHATE

H2U –   U – 5,6-DIHYDROURIDINE-5'-MONOPHOSPHATE

OMC –  C – O2'-METHYLYCYTIDINE-5'-MONOPHOSPHATE
YG –     W – WYBUTOSINE

7MG –  D – 7N-METHYL-8-HYDROGUANOSINE-5'-MONOPHOSPHATE
M2G –  Q – N2-DIMETHYLGUANOSINE-5'-MONOPHOSPHATE
OMG – M – O2'-METHYLGUANOSINE-5'-MONOPHOSPHATE

PSU –   P – PSEUDOURIDINE-5'-MONOPHOSPHATE
5MC –  T – 5-METHYLCYTIDINE-5'-MONOPHOSPHATE
1MA –  Y – 6-HYDRO-1-METHYLADENOSINE-5'-MONOP HOSPHATE
5MU –  А – 5-METHYLURIDINE 5'-MONOPHOSPHATE
CAA – антикодон.

G  - U – неканонические пары.
Ниже приведена схема вторичной структуры построенная программой mfold:
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Обсуждение:
Третичная структура тРНК кардинально отличается от вторичной структуры. Она имеет так называемую L-форму.  Даная форма названа так ввиду того, что она очень похожа на латинскую букву L. Такое строение объясняется специфическими взаимодействиями между остатками. Это в основном стэкинг взаимодействие, образование водородных связей между основаниями различных спиралей.  
Сопроводительные материалы. 
В файле 1fcw.script содержится скрипт для Rasmol, позволяющий визуализировать основные элементы  структуры тРНК из PDB записи 1fcw.pdb
Материалы и методы:

Трехмерная структура тРНК взята из банка пространственных структур Protein Data Bank.
Комплементарные пары определены с помощью программы find_pair пакета  3DNA.

Для предсказания вторичной структуры использовалась программа Зукера (mfold).
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