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От ёт по к е т у о к  т укту  елк  1A4X 

 о  Bacillus Subtilis етодо  е т е о т укту о о л  

 

 

 

 

 

 

 

 

пол л  туде тк   ку , 

ед еде   т л е  

 

 

 

о к , . 



А от ц  

 от ёт по ё  л у к е т  о к   елк  PyrR 

о  Ba illus Su tilis ( де т к то  PDB 1A4X),  о о е т к  
пок теле , полу е   по о  л  е о    д , 

п е  к к п ет  к т лл е ко  е етк , R- кто , R-free, к т  
д .  

 

 

В еде е 

О е еде  о  о екте  е о т укту е  

еп е о  опе о  Pur (PurR)  – К-  елок, кото  у т ует  
е е е ул  т к п  пу о о о (Pur) опе о : ует 

к п е  е о , код у  елк  опе о  о те  пу о  [1, 2].   

у о  опе о  Bacillus Subtilis, purEKBCSQLFMNHD, код ует е е т , 
кото е у т у т  те е о  о о о т  (IMP), п ед е т е к  
пу о  уклеот до  AMP  GMP.  

е т о, то е  пу о о о ет ол  у B. su tilis под е е  
о е т е о  е ул   у о е   те  т к п .  

лу е pur-опе о   пок о, то  к п е  е ул ует  к к  у о е 
 т к п   у т е  елк - еп е о  PurR, т к   у о е 

те  т к п  [3, 4, 5].  

 у ке  о е  е ул  к п е  опе о   у т е  елк -

еп е о  PurR . 1). 

 

 

у ок . е  т укту о  о  pur-опе о   е о е ул  [6]. 



 е е  т  у к  пок о от о тел ое поло е е  е о , 
о у  pur-опе о   е епле    е  PurR, код у  елок 

еп е о  pur-опе о . у п ед т ле  о л т  pur-опе о   т  

 елк   PurR, К-пол е   -35  –  - , т т  т к п  
+ , те то  т к п   де п ле о  т укту   т  

 о о  SD  [6]. 

елок у е т ует  де д е  л  ек е . PyrR ек е  п ед т л ет 
о о   D3 ет   т е   д е о  [7]. то  т т  полу л  
т укту  д у  л  о . л  удо т   от ёте  е л  о т о т  

тол ко  ек е е PyrR. 

 



Рису к 2. С а PurR . а)   а а PurR. )   PurR  
 а ч  ы. ) а  PurR [7]. 

 

о к  к т лл е ко  т укту  елк - еп е о  PurR  дл  
по  е о е ул то о  кт о т ; е  то о, к к PurR у ёт 
пе е к е pyr К по ледо тел о т ,  е о   pur-

опе о о .  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



е ул т т   о у ле  

. О  фо ц  о одел  

т укту  PуrR л  полу е    оду  оде о е т о  от  упп  
у е   е тет  е д , т-Л е етт, т т д ,  у о-

ледо тел ко о т тут  к пп , Л - ол , т т К л о . 
о ку оп ет т т  «Adaptation of an enzyme to regulatory function: 

structure of Bacillus subtilis PyrR, a pyr RNA-binding attenuation protein and uracil 

phosphoribosyltransferase» то о  Tomchick DR, Turner RJ, Switzer RL, Smith JL 

[7]. 

етод е е  о о  п о ле   лу е д е  P rR л е ё   
по о  MAD ulti a ele gth a o alous diffra tio , о о ол о о о 

о л о о е ,  полу е  т укту  P rR пол о л  дл  
е е  о о  п о ле  ек е   по о  етод  MR (molecular 

replacement), олекул о о е е . 

 

е о е е  23 877 е лек . 

е е е т укту  .  Å, д п о  е е  т укту  кто о  15.00 

– 2.3  Å. ол от  о  т укту  кто о   то  д п о е 98.5 %. 

  екото е кте т к  т укту , оде е   PDB- ле,  
п ед т ле  е [ ]: 

CRYST1  100.580  100.580  275.150  90.00  90.00 120.00 H 3 2   

е е т  л  о о т дл  п л  екто о  к т лл   
т е  .   .   .  , леду е т  л  – у л  е ду 

 .   .  . . К т лл п дле т к уппе ет  H3.  
е ке од т  д е олекул , то е т  од  т  т укту . 
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. че  д к то о  к че т  одел   цело  

 

у ок 3. е  л  д к то о  к е т  одел . 

 

е  д к то о  одел  от о тел о е   т укту   е  т укту   
т к  е е е е . К о ле , по у ку  о, то е е  
п т ед е л  е о е  о о е е , о о е о то д о дл  
от о тел о  о е к  RSRZ . .  

R- кто  т укту  a  е  , %. оот ет т е к т лло е ко  
одел  к пе е т л  д  оп ет  R- кто о .  

R-free т укту  a   е  , %. R-free < %, т,  у одел  окое 
к е т о.  О  олее то о пок ет к е т о одел   по ол ет е т  
пе еопт , по кол ку о  т ет  по ко т ол  е лек , 

е у т у   по т ое  одел . 

RSR, п о т т е  R- кто ,  по ол ет т  л е о т тк  по 
оот ет т  око о  еп  к пе е т л о  лект о о  плот о т  . .  



 

 

у ок . е  RSR ок лот  о т тко , полу е е  по о  
е  EDS. 

 еп   о е  т  о т тк  ALA90, ASP123, ASN33;  еп  B ок  
п ко  дёт GLU84,  т к е л о дел т  ASP83, оп т  ASP123, ASN172  
GLN56. л е т к  е к  отдел  п ко  оп т  детел т ует о е о е  
о о е  к е т е т укту  . . 

От о тел  о е к  RSRZ пок ет RSR о т тк   е   RSR 
ло  о т тко . Оп т   у ке  д о о о л  о т тк : 

ASN35, A; GLY89, A; ASP83, B; VAL122, A  B;  д у е. 

 



 

 

у ок . е  RSRZ ок лот  о т тко , полу е е  по о  
е  EDS. 

 

 

All-Atom 
Contacts 

Clashscore, all atoms: 10.63 93rd percentile* (N=355, 2.30Å ± 0.25Å) 

Clashscore is the number of serious steric overlaps (> 0.4 Å) per 1000 atoms. 

Protein 
Geometry 

Poor rotamers 10 3.38% Goal: <0.3% 

Favored rotamers 281 94.93% Goal: >98% 

Ramachandran outliers 1 0.31% Goal: <0.05% 

Ramachandran favored 311 95.40% Goal: >98% 

MolProbity score^ 2.26 78th percentile* (N=8909, 2.30Å ± 0.25Å) 

Cβ deviations >0.25Å 2 0.62% Goal: 0 

Bad bonds: 5 / 2690 0.19% Goal: 0% 

Bad angles: 5 / 3635 0.14% Goal: <0.1% 

Peptide Omegas Cis Prolines: 0 / 12 0.00% Expected: ≤1 per chain, or ≤5% 

у ок . е ул т т д  е  MolPro it . 



о е ул т т  д  е  MolPro it  оп т  д  е о о е пок тел  
о е ок . . п е , до ол о ок  Clashscore, о е е «poor 

rotamers»  «bad bonds» к е   , то о о о. 

 

 

у ок . К т  д , полу е е  по о  е  MolPro it . 

е е е о л т  о еде   ето , л оп т е – олу . 

о к т  д  д о, то , % /  е  о т тко  од т   
л оп т  о л т , , % /  од т   едопу т . 



 

у ок . К т  д , полу е   по о  е  EDS. 

л  т о т  к ту д   по о  е  EDS, полу ет  
п е о , %   тук  л  о т тко :  LYS40,a; ALA90,a; ASP91,a; 

PRO93,a; TYR109,a; ASP123,a; LYS40,b, PRO93,b, TYR109,b; VAL169,b; ASP170,b. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



. М л е о т тк  

 

# .к. о т ток еп  ок тел  л о т  

1 ASN33 A RSRZ 

2 ASP123 A   RSRZ 

3 ASP123 A к т  д  

4 TYR109 B к т  д  

5 LYS40 A  B к т  д  

Т л ц  . екото е п е  л  о т тко . 

 

ASN32 

от  п о то дл  п е . ок тел  л о т  – о л ое 
е е RSRZ (0.805). 

  

у ок 9. О т ток ASN32 еп  A , олето  пок  т укту   PDB,  
олу  –  PDB_redо.  

т укту  о т тк   PDB  PDB_redo пол о т  о п д т  о о о 
п т   лект о у  плот о т . 

 

ASN33 

ок тел  л о т  – л ко  ок е RSRZ (2.541). 

   



у ок 10. О т ток ASN33 еп  A , олето  пок  т укту   PDB,  
олу  –  PDB_redо.  

т укту  о т тк   PDB  PDB_redo е о е  о о о о п д т  о е е о о 
е п т   лект о у  плот о т . О  п о од т до   -aл  

aто о . 

 

ASP123 

ок тел  л о т  – еп л е у л  φ  ψ: -141, - .   л ко  
ок е RSRZ (2.66). 

  

  

у ок 11. О т ток ASP  еп  A , олето  пок  т укту   PDB,  
олу  –  PDB_redо.  

т укту  о т тк   PDB  PDB_redo пол о т  о п д т  о о о 
п т   лект о у  плот о т . , по е у тот о т ток поп л  

л у  о л т , о о о,   те , то тот о т ток од т  
до   д у  л  о т тко  VAL122, у кото о о до ол о ок е 

RSRZ (1.3). 

 



 

TYR109 

ок тел  л о т  – еп л е у л  φ  ψ: - .   -103.8. 

   

у ок 12. О т ток TYR109 еп  B), олето  пок  т укту   PDB,  
олу  –  PDB_redо. 

т укту  о т тк   PDB  PDB_redo по т  пол о т  о п д т  о о о 
п т   лект о у  плот о т . 

 

LYS40  

ок тел  л о т  – еп л е у л  φ  ψ: 76.3  157.4. 

 

у ок 13. О т ток LYS40 еп  B), олето  пок  т укту   PDB,  
олу  –  PDB_redо. 

 

PRO93 

ок тел  л о т  – еп л е у л  φ  ψ: -55.2  -5.2. 



   

у ок 14. О т ток PRO93 еп  B), олето  пок  т укту   PDB,  
олу  –  PDB_redо. 

т укту  LYS   PRO   pdb  pdb_redo по е у-то от о т  к 
л , от  о о о п т   лект о у  плот о т , од т  

 т укту о о  т  елк  д   о п д т д у   д у о . 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



. е е одел   PDB  одел  PDB_redo. 

о дее, одел  PDB_redo л ет  опт о о  PDB одел ,  .  
д о, то т  д е одел  о п д т. 

 

 

у ок 15. е е оделе   PDB ле   PDB_redo п : т укту  
к е  по еп ,  елё   . 

 е PDB_REDO п еде   опт  т укту  1a4x  её п ет . 
о т л е  д о, то дл  опт о о  т укту  у е л  

е  R  R_free, у ел л  Z-score, т е о ее к е т о т укту  
улу ло . 

 



 

Т л ц  . е  п  опт  т укту  1a4x. 

 

В од 

К е т о о к  т укту  1a4x,  т о т  о л о д е е  
MolProbity, о о  т  ел .  

 т укту е еет  о о л  о т тко . о от е е о т тк  
е л т  о к  о к ,  ко ее о о от е т  к 
у к о л  о о е о т  т укту . 

Опт о  т укту , полу е   т  PDB_REDO, олее до от е , 
е  пе о л . 
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	Структура PуrR была получена в 1998 году в ходе cовместной работы группы ученых из Университета Пердью, Уэст-Лафейетт, штат Индиана, и Научно-исследовательского института Скриппс, Ля-Холья, штат Калифорния. расшифровку описывает статья «Adaptation of ...
	Метод решения фазовой проблемы в случае димера PyrR был решён с помощью MAD (multiwavelength anomalous diffraction), многоволнового аномального рассеяния, и полученная структура PyrR использовалась для решения фазовой проблемы гексамера с помощью мето...
	Некоторые характеристики структуры, содержащиеся в PDB-файле,  представлены ниже [7]:
	[5] K. V. LobanovN. V. Korol’kovaS. Yu. EreminaL. Errais LopesA. S. Mironov, Mutation analysis of the purine operon leader region in Bacillus subtilis, Microbial Genetics, 2011.
	[7] Tomchick, D.R., Turner, R.J., Switzer, R.W., Smith, J.L., Adaptation of an enzyme to regulatory function: structure of Bacillus subtilis PyrR, a pyr RNA-binding attenuation protein and uracil phosphoribosyltransferase, 1998.


