Протокол выполнения контрольной работы за первый блок

работа студента____Гордеев__ ____________________вариант №__1_______

	Задание
	Результат выполнения задания

 (примерный текст)
	Балл

	1. Задан файл 3.pdb.

Открыть в RasMol и в текстовом редакторе FAR.

Как называются в PDB атомы,  присутствие которых позволяет определить, это ДНК или РНК? 
	Это структура РНК, так как в pdb файле указано наличие урацила.
	0.5

	2. Задан файл 3.pdb  Открыть в RasMol.

По каким визуальным признакам можно предположить, что это А- или B-  или Z-форма нуклеиновой к-ты.
	Предположительно, это А-форма, т.к. визуализация с помощью RasMol показала, что РНК имеет вид альфа-спирали, внешне напоминающая А-форма. Также визаульно видны отличия между  большой и малой бороздами, характерные для данной формы. Также форму можно определить , направив структуру в плоскость экрана.
	0.5

	Задан файл   trna4.pdb, содержащий описание структуры тРНК.

3.1. Получить изображение динуклеотидного фрагмента  12-13 (№№ нуклеотидов в последовательности , начиная с 1) в шарнирной модели на белом фоне с раскраской по типу атомов.

3.2. Нарисовать структурную формулу этого же динуклеотида с помощью ChemSketch (использовать шаблоны).

Красным цветом выделить связи, поворот вокруг которых характеризуется торсионным углом 
	Файлы 

Изображение сохранено H:/Term3/contr/TRNA.GIF
Структурная формула сохранена в файле H:/Term3/contr/U12_C13.sk2


	0.5

0.7



	4. Задан файл  trna4.pdb , содержащий описание структуры тРНК.

4.1. Найти D-стебель

4.2. Найти D-петлю.

4.3. Определить, есть ли неканоническая пара в акцепторном стебле.


	номера нуклеотидов в PDB 10-13:25-22
номера нуклеотидов в PDB 14-21
Неканоническая пара есть: 5U – 68G.. Эта пара неканоническая, потому что  урацил комплементарен аденину, а не гуанину.
	0.5

0.1

0.2

	5. Задана структура 1F7V.pdb.

5.1. Создать скрипт-файл RasMol, последовательно показывающий

1) полную структуру в ленточной модели с раскраской по цепям;

2) только одну цепь РНК в проволочной модели;

3)  эта же цепь в проволочной модели, а все ее атомы, контактирующие с белком, в шариковой модели (шарики маленькие!) с раскраской по атомам; критерий контакта – расстояние не более 4.0 ангстрем.  

5.2. Определить, есть ли в этом комплексе контакт хотя бы одного аденина с боковыми группами  а.о. 
	Скрипт -файл сохранен в 

H:/Term3/contr/credit.scr

(скрипт должен сам загружать файл, а также  содержать комментарии к каждому этапу и команду pause)

команды RasMol : select protein and sidechain and within(4.0,A) 
	1

1


