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От̸ёт по к̸̌е̭т̏у ̴̛̬̭̹̬̌о̏к̛ ̭т̬укту̬̼ ̍елк̌ 1A4X 
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ʺо̭к̏̌, ϮϬϭϳ. 



А̦̦от̌ц̛́ 

ʪ̦̦̼̜̌ от̸ёт по̭̺̏́ё̦ ̦̌̌л̛̚у к̸̌е̭т̏̌ ̴̛̬̭̹̬̌о̏к̛ ˀˁʤ ̍елк̌ PyrR 

о̛̬̦̥̐̌̌̚ BaĐillus Suďtilis (̛де̦т̴̛̛к̌то̬ PDB 1A4X), ̦̌ о̭̦о̏е т̌к̵̛ 
пок̌̌̚теле̜, полу̸е̵̦̦̼ ̭ по̥о̺̽̀ ̬̌̚л̸̵̛̦̼ ̭е̛̬̭̏о̏ ̛ ̍̌̚ д̵̦̦̼̌, 
̦̌п̛̬̥е̬ к̌к п̬̥̌̌ет̬̼ к̛̬̭т̌лл̸̛е̭ко̜ ̬е̹етк̛, R-̴̌кто̬, R-free, к̬̌т̌ 
ˀ̸̥̦̌̌̌д̬̦̌̌.  

 

 

В̏еде̛̦е 

О̛̺̍е ̭̏еде̛̦́ о̍ о̻̍екте ̛ е̐о ̭т̬укту̬е  

ˀеп̬е̭̭о̬ опе̬о̦̌ Pur (PurR)  – ʪʻК-̛̭̼̺̜̏́̏̌̀̚ ̍елок, кото̬̼̜ у̸̭̌т̏ует ̏ 
̥е̵̛̦̥̌̚е ̬е̐ул̶̛̛́ т̬̦̭̌к̛̬п̶̛̛ пу̛̬̦о̏о̐о (Pur) опе̬о̦̌: ̛̛̛̦̬̐̍ует 
̾к̭п̬ѐ̛̭̭ ̐е̦о̏, код̛̬у̵̛̺̀ ̍елк̛ опе̬о̦̌ ̛̍о̛̭̦те̌̚ пу̛̬̦о̏ [1, 2].   

ʿу̛̬̦о̼̜̏ опе̬о̦ Bacillus Subtilis, purEKBCSQLFMNHD, код̛̬ует ̴е̬̥е̦т̼, 
кото̬̼е у̸̭̌т̏у̀т ̏ ̛̭̦те̚е ̛̦о̛̦̚ ̥о̦о̴о̴̭̌т̌ (IMP), п̬ед̹е̭т̏е̛̦̦к̌ 
пу̛̬̦о̵̼̏ ̦уклеот̛до̏ AMP ̛ GMP.  

ʰ̏̚е̭т̦о, ̸то ̐е̦̼ пу̛̬̦о̏о̐о ̥ет̌̍ол̛̥̌̚ у B. suďtilis под̏е̬̙е̦̼ 
̥̦о̙е̭т̏е̦̦о̜ ̬е̐ул̶̛̛́ ̦̌ у̬о̦̏е ̶̶̛̛̛̛̛̦̌ ̛ те̶̛̛̛̬̥̦̌ т̬̦̭̌к̛̬п̶̛̛. ʦ 
̭лу̸̌е pur-опе̬о̦̌  пок̦̌̌̚о, ̸то ̵̛ ̾к̭п̬е̛̭̭́ ̬е̐ул̛̬ует̭́ к̌к ̦̌ у̬о̦̏е 
̶̶̛̛̛̛̛̦̌ т̬̦̭̌к̛̬п̶̛̛ ̭ у̸̭̌т̛е̥ ̍елк̌-̬еп̬е̭̭о̬̌ PurR, т̌к ̛ ̦̌ у̬о̦̏е 
те̶̛̛̛̬̥̦̌ т̬̦̭̌к̛̬п̶̛̛ [3, 4, 5].  

ʻ̌ ̛̬̭у̦ке ϭ ̛̚о̬̙̍̌е̦̌ ̬е̐ул̶̛́́ ̾к̭п̬е̛̛̭̭ опе̬о̦̌ ̭ у̸̭̌т̛е̥ ̍елк̌-

̬еп̬е̭̭о̬̌ PurR ;̛̬̭. 1). 

 

 

ˀ̛̭у̦ок ϭ. ˁ̵е̥̌ ̭т̬укту̬̦о̜ о̶̛̛̛̬̦̐̌̌̚ pur-опе̬о̦̌ ̛ е̐о ̬е̐ул̶̛̛́ [6]. 



ʦ ̏е̵̬̦е̜ ̸̭̌т̛ ̛̬̭у̦к̌ пок̦̌̌̚о от̦о̛̭тел̦̽ое ̬̭̌поло̙е̛̦е ϭϮ ̐е̦о̏, 
о̬̍̌̚у̵̛̺̀ pur-опе̬о̦ ̛ ̦е ̶̭епле̦̦̼̜ ̭ ̛̛̦̥ ̐е̦ PurR, код̛̬у̛̺̜̀ ̍елок 
̬еп̬е̭̭о̬ pur-опе̬о̦̌. ʦ̛̦̚у п̬ед̭т̌̏ле̦̌ о̍л̭̌т̽ pur-опе̬о̦̌ ̭ Đ̜̌т̛̥̌ 

̛̭̼̦̏́̏̌́̚ ̍елк̌  PurR, ˀʻК-пол̛̥е̬̼̌̚ ; -35  –  - ϭϬͿ, ̭т̬̌т̌ т̬̦̭̌к̛̬п̶̛̛ 
;+ϭͿ, те̛̬̥̦̌то̬̌ т̬̦̭̌к̛̬п̶̛̛ ;̏ ̛̏де ̹п̛ле̸̦о̜ ̭т̬укту̬̼Ϳ ̛ ̭̜̌т̌ 
̛̭̼̦̏́̏̌́̚ ̛̬̍о̭о̥ ;SDͿ [6]. 

ʥелок ̭у̺е̭т̏ует ̏ ̛̏де д̛̥е̬̌ ̛л̛ ̐ек̭̥̌е̬̌. PyrR ̐ек̭̥̌е̬ п̬ед̭т̌̏л́ет 
̭о̍о̜  D3 ̛̭̥̥ет̸̛̬̦̼̜  т̛̬̥е̬ ̛̚ д̛̥е̬о̏ [7]. ʤ̏то̬̼ ̭т̌т̛̽ полу̸̛л̛ 
̭т̬укту̬̼ д̏у̵ ̬̌̚л̸̵̛̦̼ ̴о̬̥. ʪл́ удо̭̍т̏̌ ̏ от̸ёте ́ ̬е̛̹л̌ о̭т̦̌о̛̏т̭̽́ 
тол̽ко ̦̌ ̐ек̭̥̌е̬е PyrR. 

 



Рисуɧɨк 2. Сɬɪɭɤɬɭɪа PurR . а) ɦɨɧɨɦɟɪ ɢɡ ɝɟɤɫаɦɟɪа PurR. ɜ)  ɞɢɦɟɪ PurR ɢɡ 
ɞɢɦɟɪɧɨɣ ɤɪɢɫɬаɥɥɢчɟɫɤɨɣ ɫɬɪɭɤɬɭɪы. ɫ) ɝɟɤɫаɦɟɪ PurR [7]. 

 

ˀ̴̛̭̹̬̌о̏к̌ к̛̬̭т̌лл̸̛е̭ко̜ ̭т̬укту̬̼ ̍елк̌-̬еп̬е̭̭о̬̌ PurR ̙̦̏̌̌ дл́ 
по̛̛̦̥̦̌́ е̐о ̬е̐ул́то̬̦о̜ ̌кт̛̦̏о̭т̛; ̥е̵̛̦̥̌̌̚ то̐о, к̌к PurR у̦̌̚ёт 
̭пе̶̴̸̛̛е̭к̛е pyr ̥ˀʻК по̭ледо̏̌тел̦̽о̭т̛, ̛ е̐о ̛̭̼̦̏́̏̌́̚ ̭ pur-

опе̬о̦о̥.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



ˀе̚ул̽т̌т̼ ̛ о̭̍у̙ле̛̦́ 

ϭ. О̺̍̌́ ̛̦фо̬̥̌ц̛́ о ̥одел̛ 

ˁт̬укту̬̌ PуrR ̼̍л̌ полу̸е̦̌ ̏ ϭϵϵϴ ̐оду ̏ ̵оде Đо̥̏е̭т̦о̜ ̬̌̍от̼ ̬̐упп̼ 
у̸е̵̦̼ ̛̚ ˄̛̦̏е̛̬̭тет̌ ʿе̬д̽̀, ˄̭̾т-Л̴̌е̜етт, ̹т̌т ʰ̦д̛̦̌̌, ̛ ʻ̌у̸̦о-

̛̭̭ледо̏̌тел̭̽ко̐о ̛̦̭т̛тут̌ ˁк̛̬пп̭, Л́-ˈол̽́, ̹т̌т К̌л̴̛о̛̬̦́. 
̴̛̬̭̹̬̌о̏ку оп̛̭̼̏̌ет ̭т̌т̽́ «Adaptation of an enzyme to regulatory function: 

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

phosphoribosyltransferase» ̌̏то̬о̏ Tomchick DR, Turner RJ, Switzer RL, Smith JL 

[7]. 

ʺетод ̬е̹е̛̦́ ̴̌̚о̏о̜ п̬о̍ле̥̼ ̏ ̭лу̸̌е д̛̥е̬̌ PǇrR ̼̍л ̬е̹ё̦ ̭ 
по̥о̺̽̀ MAD ;ŵultiǁaǀeleŶgth aŶoŵalous diffraĐtioŶͿ, ̥̦о̐о̏ол̦о̏о̐о 
̦̌о̥̌л̦̽о̐о ̬̭̭̌е̛̦́́, ̛ полу̸е̦̦̌́ ̭т̬укту̬̌ PǇrR ̛̭пол̽̚о̏̌л̭̌̽ дл́ 
̬е̹е̛̦́ ̴̌̚о̏о̜ п̬о̍ле̥̼ ̐ек̭̥̌е̬̌ ̭ по̥о̺̽̀ ̥етод̌ MR (molecular 

replacement), ̥олекул̬̦́о̐о ̥̌̚е̺е̛̦́. 

 

ʦ̭е̐о ̛̥̚е̬е̦ 23 877 ̬е̴лек̭. 

ˀ̬̌̚е̹е̛̦е ̭т̬укту̬̼ Ϯ.ϯ Å, д̛̌п̌̚о̦ ̬̬̌̚е̹е̛̦̜ ̭т̬укту̵̬̦̼ ̴̌кто̬о̏ 15.00 

– 2.3Ϭ Å. ʿол̦от̌ ̦̌̍о̬̌ ̭т̬укту̵̬̦̼ ̴̌кто̬о̏ ̏ ̾то̥ д̛̌п̌̚о̦е 98.5 %. 

  ʻекото̬̼е ̵̬̌̌кте̛̬̭т̛к̛ ̭т̬укту̬̼, ̭оде̛̬̙̺̌е̭́ ̏ PDB-̴̜̌ле,  
п̬ед̭т̌̏ле̦̼ ̛̦̙е [ϳ]: 

CRYST1  100.580  100.580  275.150  90.00  90.00 120.00 H 3 2   

ʿе̬̼̏е т̛̬ ̸̛̭л̌ о̍о̸̦̌̌̀̚т дл̛̦̼ ̦̌п̬̌̏л̵̛̺́̀ ̏екто̬о̏ к̛̬̭т̌лл̌ ̏ 
̦̭̌̐т̬е̵̥̌ ;ϭϬϬ.ϱϴϬ  ϭϬϬ.ϱϴϬ  Ϯϳϱ.ϭϱϬ Ϳ, ̭леду̛̺̀е т̛̬ ̸̛̭л̌ – у̐л̼ ̥е̙ду 
̛̛̦̥ ;ϵϬ.ϬϬ  ϵϬ.ϬϬ ϭϮϬ.ϬϬͿ. К̛̬̭т̌лл п̛̬̦̌дле̛̙т к ̬̐уппе ̛̭̥̥ет̛̛̬ H3. ʦ 
̸́е̜ке ̵̦̌од̛т̭́ д̏е ̥олекул̼, то е̭т̽ од̦̌ ̦̌т̛̦̏̌́ ̭т̬укту̬̌. 
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Ϯ. ʯ̦̌че̛̦́ ̛̦д̛к̌то̬о̏ к̌че̭т̏̌ ̥одел̛ ̏ цело̥ 

 

ˀ̛̭у̦ок 3. ʯ̸̦̌е̛̦́ ̬̌̚л̸̵̛̦̼ ̛̦д̛к̌то̬о̏ к̸̌е̭т̏̌ ̥одел̛. 

 

ʯ̸̦̌е̛̦́ ̛̦д̛к̌то̬о̏ ̥одел̛ от̦о̛̭тел̦̽о ̭̏е̵ ˀˁʤ ̭т̬укту̬ ̛ ̭̏е̵ ̭т̬укту̬ ̭ 
т̌к̛̥ ̙е ̬̬̌̚е̹е̛̦е̥. К ̭о̙̌лѐ̛̦, по ̛̬̭у̦ку ϯ ̭̦́о, ̸то ̭̏е ̸̦̌̚е̛̦́ 
п̛̛̬̦̥̌̀т ̭̬ед̛̦е ̛л̛ ̦е о̸е̦̽ ̵о̬о̛̹е ̸̦̌̚е̛̦́, о̭о̍е̦̦о ̾то ̛̏д̦о дл́ 
от̦о̛̭тел̦̽о̜ о̶е̦к̛ RSRZ ;ˀ̛̭.ϯͿ.  

R-̴̌кто̬ ̭т̬укту̬̼ ϭaϰǆ ̬̌̏е̦ Ϯϭ,ϭ%. ˁоот̏ет̭т̛̏е к̛̬̭т̌лло̴̸̛̬̐̌е̭ко̜ 
̥одел̛ ̾к̭пе̛̬̥е̦т̌л̦̼̥̽ д̦̦̼̥̌ оп̛̭̼̏̌ет̭́ R-̴̌кто̬о̥.  

R-free ̭т̬укту̬̼ ϭaϰǆ  ̬̌̏е̦ Ϯϰ,ϳ%. R-free < Ϯϱ%, ̸̛̦̌̚т,  у ̥одел̛ ̼̭̏окое 
к̸̌е̭т̏о.  О̦ ̍олее то̸̦о пок̼̌̏̌̚ет к̸̌е̭т̏о ̥одел̛ ̛ по̏̚ол́ет ̛̍̚е̙̌т̽ 
пе̬еопт̶̛̛̛̥̌̀̚, по̭кол̽ку о̦ ̸̛̬̭̭̌т̼̏̌ет̭́ по ко̦т̬ол̦̼̥̽ ̬е̴лек̭̥̌, 
̦е у̸̭̌т̏у̛̺̥̀ ̏ по̭т̬ое̛̛̦ ̥одел̛. 

RSR, п̬о̭т̬̦̭̌т̏е̦̦̼̜ R-̴̌кто̬,  по̏̚ол́ет ̦̜̌т̛ ̛̥̬̦̌̐̌л̦̼̽е о̭т̌тк̛ по 
̭оот̏ет̭т̛̏̀ ̍око̏о̜ ̶еп̛ ̾к̭пе̛̬̥е̦т̌л̦̽о̜ ̾лект̬о̦̦о̜ плот̦о̭т̛ ;ˀ̛̭. ϰͿ.  



 

 

ˀ̛̭у̦ок ϰ. ʯ̸̦̌е̛̦́ RSR ̛̥̦̌ок̛̭лот̵̦̼ о̭т̌тко̏, полу̸е̦̦̼е ̭ по̥о̺̽̀ 
̭е̛̬̭̏̌ EDS. 

ʻ̌ ̶еп̛ ʤ о̸е̦̽ ̛̼̏̍̏̌̀т̭́ о̭т̌тк̛ ALA90, ASP123, ASN33; ̦̌ ̶еп̛ B ̼̭̏ок̛̥ 
п̛ко̥ ̛дёт GLU84, ̌ т̌к̙е ̛̭л̦̽о ̼̏дел́̀т̭́ ASP83, оп́т̽ ASP123, ASN172 ̛ 
GLN56. ʻ̌л̸̛̛е т̌к̵̛ ̬е̚к̵̛ отдел̵̦̼̽ п̛ко̏ оп́т̽ ̛̭̏детел̭̽т̏ует о ̦е о̸е̦̽ 
̵о̬о̹е̥ к̸̌е̭т̏е ̭т̬укту̬̼ ;ˀ̛̭.ϰͿ. 

От̦о̛̭тел̦̽̌́ о̶е̦к̌ RSRZ пок̼̌̏̌̚ет RSR о̭т̌тк̌ ̏ ̬̦̌̏е̛̛̦ ̭ RSR 
̦̌̌ло̸̵̛̦̼̐ о̭т̌тко̏. Оп́т̽ ̦̌ ̛̬̭у̦ке ϱ ̛̏д̦о ̥̦о̐о ̛̥̬̦̌̐̌л̵̦̼̽ о̭т̌тк̌: 

ASN35, A; GLY89, A; ASP83, B; VAL122, A ̛ B; ̛ д̬у̛̐е. 

 



 

 

ˀ̛̭у̦ок ϱ. ʯ̸̦̌е̛̦́ RSRZ ̛̥̦̌ок̛̭лот̵̦̼ о̭т̌тко̏, полу̸е̦̦̼е ̭ по̥о̺̽̀ 
̭е̛̬̭̏̌ 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% 

ˀ̛̭у̦ок ϲ. ˀе̚ул̽т̌т ̼̏д̸̛̌ ̭е̛̬̭̏̌ MolProďitǇ. 



ʿо ̬е̚ул̽т̌т̥̌ ̼̏д̸̛̌ ̭е̛̬̭̏̌ MolProďitǇ оп́т̽ ̛̏д̦̼ ̦е̵о̬о̛̹е пок̌̌̚тел̛ 
о̶е̦ок ;ˀ̛̭.ϲͿ. ʻ̌п̛̬̥е̬, до̏ол̦̽о ̼̭̏ок̛̜ Clashscore, ̦о ̸̦̌̚е̛̦е «poor 

rotamers» ̛ «bad bonds» ̛̦̚к̛е ;ϭϬ ̛ ϱͿ, ̸то ̵о̬о̹о. 

 

 

ˀ̛̭у̦ок ϳ. К̬̌т̼ ˀ̸̥̦̌̌̌д̬̦̌̌, полу̸е̦̦̼е ̭ по̥о̺̽̀ ̭е̛̬̭̏̌ MolProďitǇ. 

ˀ̬̌̚е̹е̦̦̼е о̍л̭̌т̛ о̍̏еде̦̼ ̛̛̭̦̥ ̶̏ето̥, ̍л̌̐оп̛̬́т̦̼е – ̐олу̼̥̍. 

ʿо к̬̌т̥̌ ˀ̸̥̦̌̌̌д̬̦̌̌ ̛̏д̦о, ̸то ϵϱ,ϰ% ;ϯϭϭ/ϯϮϲͿ ̭̏е̵ о̭т̌тко̏ ̵̦̌од́т̭́ ̏ 
̍л̌̐оп̛̬́т̵̦̼ о̍л̭̌т̵́, ϵϵ,ϳ% ;ϯϮϱ/ϯϮϲͿ ̵̦̌од́т̭́ ̏ ̦едопу̭т̵̛̥̼. 



 

ˀ̛̭у̦ок ϴ. К̬̌т̌ ˀ̸̥̦̌̌̌д̬̦̌̌, полу̸е̦̦̌́ ̭ по̥о̺̽̀ ̭е̛̬̭̏̌ EDS. 

ʫ̭л̛ ̭т̬о̛т̽ к̬̌ту ˀ̸̥̦̌̌̌д̬̦̌̌ ̭ по̥о̺̽̀ ̭е̛̬̭̏̌ EDS, полу̸̌ет̭́ 
п̛̬̥е̬̦о ϯ,ϲ%  ;ϭϭ ̹тукͿ ̛̥̬̦̌̐̌л̵̦̼̽ о̭т̌тко̏:  LYS40,a; ALA90,a; ASP91,a; 

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

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



ϯ. М̛̬̦̌̐̌л̦̼̽е о̭т̌тк̛ 

 

# ʤ.к. о̭т̌ток ̶еп̽ ʿок̌̌̚тел̽ ̛̥̬̦̌̐̌л̦̽о̭т̛ 

1 ASN33 A RSRZ 

2 ASP123 A ̛ ʦ RSRZ 

3 ASP123 A к̬̌т̌ ˀ̸̥̦̌̌̌д̬̦̌̌ 

4 TYR109 B к̬̌т̌ ˀ̸̥̦̌̌̌д̬̦̌̌ 

5 LYS40 A ̛ B к̬̌т̌ ˀ̸̥̦̌̌̌д̬̦̌̌ 

Т̌̍л̛ц̌ ϭ. ʻекото̬̼е п̛̬̥е̬̼ ̛̥̬̦̌̐̌л̵̦̼̽ о̭т̌тко̏. 

 

ASN32 

ˀ̭̭̥̌от̛̬̥ п̬о̭то дл́ п̛̬̥е̬̌. ʿок̌̌̚тел̽ ̛̥̬̦̌̐̌л̦̽о̭т̛ – ̦о̬̥̌л̦̽ое 
̸̦̌̚е̛̦е RSRZ (0.805). 

  

ˀ̛̭у̦ок 9. О̭т̌ток ASN32 ;̶еп̽ AͿ, ̴̛олето̼̥̏ пок̦̌̌̌̚ ̭т̬укту̬̌ ̛̚ PDB, ̌ 
̐олу̼̥̍ – ̛̚ PDB_redо.  

ˁт̬укту̬̼ о̭т̌тк̌ ̛̚ PDB ̛ PDB_redo пол̦о̭т̽̀ ̭о̏п̌д̌̀т ̛ ̵о̬о̹о 
̏п̛̭̼̏̌̀т̭́ ̏ ̾лект̬о̦̦у̀ плот̦о̭т̽. 

 

ASN33 

ʿок̌̌̚тел̽ ̛̥̬̦̌̐̌л̦̽о̭т̛ – ̭л̛̹ко̥ ̼̭̏ок̛е RSRZ (2.541). 

   



ˀ̛̭у̦ок 10. О̭т̌ток ASN33 ;̶еп̽ AͿ, ̴̛олето̼̥̏ пок̦̌̌̌̚ ̭т̬укту̬̌ ̛̚ PDB, ̌ 
̐олу̼̥̍ – ̛̚ PDB_redо.  

ˁт̬укту̬̼ о̭т̌тк̌ ̛̚ PDB ̛ PDB_redo ̦е о̸е̦̽ ̵о̬о̹о ̭о̏п̌д̌̀т ̛ о̍е ̦е̥̦о̐о 
̦е ̏п̛̭̼̏̌̀т̭́ ̏ ̾лект̬о̦̦у̀ плот̦о̭т̽. О̦̌ п̬о̵од̛т ̬́до̥ ̭ ˁ-aл̴̽̌ 

aто̥о̥. 

 

ASP123 

ʿок̌̌̚тел̽ ̛̥̬̦̌̐̌л̦̽о̭т̛ – ̦еп̛̬̌̏л̦̼̽е у̐л̼ φ ̛ ψ: -141, -Ϯϳ.ϱ ̛ ̭л̛̹ко̥ 
̼̭̏ок̛е RSRZ (2.66). 

  

  

ˀ̛̭у̦ок 11. О̭т̌ток ASPϭϮϯ ;̶еп̽ AͿ, ̴̛олето̼̥̏ пок̦̌̌̌̚ ̭т̬укту̬̌ ̛̚ PDB, ̌ 
̐олу̼̥̍ – ̛̚ PDB_redо.  

ˁт̬укту̬̼ о̭т̌тк̌ ̛̚ PDB ̛ PDB_redo пол̦о̭т̽̀ ̭о̏п̌д̌̀т ̛ ̵о̬о̹о 
̏п̛̭̼̏̌̀т̭́ ̏ ̾лект̬о̦̦у̀ плот̦о̭т̽. ʿ̸̛̛̬̦̌, по̸е̥у ̾тот о̭т̌ток поп̌л ̏ 
̛̥̬̦̌̐̌л̦̽у̀ о̍л̭̌т̽, ̏о̥̚о̙̦о, ̭̦̏́̌̌̚ ̭ те̥, ̸то ̾тот о̭т̌ток ̵̦̌од̛т̭́ 
̬́до̥ ̭ д̬у̛̥̐ ̛̥̬̦̌̐̌л̦̼̥̽ о̭т̌тко̥ VAL122, у кото̬о̐о до̏ол̦̽о ̼̭̏ок̛е 
RSRZ (1.3). 

 



 

TYR109 

ʿок̌̌̚тел̽ ̛̥̬̦̌̐̌л̦̽о̭т̛ – ̦еп̛̬̌̏л̦̼̽е у̐л̼ φ ̛ ψ: -ϭϮϱ.ϲ ̛ -103.8. 

   

ˀ̛̭у̦ок 12. О̭т̌ток TYR109 ;̶еп̽ B), ̴̛олето̼̥̏ пок̦̌̌̌̚ ̭т̬укту̬̌ ̛̚ PDB, ̌ 
̐олу̼̥̍ – ̛̚ PDB_redо. 

ˁт̬укту̬̼ о̭т̌тк̌ ̛̚ PDB ̛ PDB_redo по̸т̛ пол̦о̭т̽̀ ̭о̏п̌д̌̀т ̛ ̵о̬о̹о 
̏п̛̭̼̏̌̀т̭́ ̏ ̾лект̬о̦̦у̀ плот̦о̭т̽. 

 

LYS40  

ʿок̌̌̚тел̽ ̛̥̬̦̌̐̌л̦̽о̭т̛ – ̦еп̛̬̌̏л̦̼̽е у̐л̼ φ ̛ ψ: 76.3 ̛ 157.4. 

 

ˀ̛̭у̦ок 13. О̭т̌ток LYS40 ;̶еп̽ B), ̴̛олето̼̥̏ пок̦̌̌̌̚ ̭т̬укту̬̌ ̛̚ PDB, ̌ 
̐олу̼̥̍ – ̛̚ PDB_redо. 

 

PRO93 

ʿок̌̌̚тел̽ ̛̥̬̦̌̐̌л̦̽о̭т̛ – ̦еп̛̬̌̏л̦̼̽е у̐л̼ φ ̛ ψ: -55.2 ̛ -5.2. 



   

ˀ̛̭у̦ок 14. О̭т̌ток PRO93 ;̶еп̽ B), ̴̛олето̼̥̏ пок̦̌̌̌̚ ̭т̬укту̬̌ ̛̚ PDB, ̌ 
̐олу̼̥̍ – ̛̚ PDB_redо. 

ˁт̬укту̬̼ LYSϰϬ ̛ PROϵϯ ̛̚ pdb ̛ pdb_redo по̸е̥у-то от̦о̭́т̭́ к 
̛̥̬̦̌̐̌л̦̼̥̽, ̵от́ ̵о̬о̹о ̭п̛̭̼̏̌̀т̭́ ̏ ̾лект̬о̦̦у̀ плот̦о̭т̽, ̵̦̌од́т̭́ 
̦̌ ̭т̬укту̛̬̬о̦̦̏̌о̜ ̸̭̌т̛ ̍елк̌ д̌ ̛ ̭о̏п̌д̌̀т д̬у̐ ̭ д̬у̐о̥. 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



ϰ. ˁ̬̦̌̏е̛̦е ̥одел̛ ̛̚ PDB ̭ ̥одел̽̀ PDB_redo. 

ʿо ̛дее, ̥одел̽ PDB_redo ́̏л́ет̭́ опт̛̛̛̥̬̚о̦̦̏̌о̜ PDB ̥одел̽, ̦̌ ̛̬̭. ϭϱ 
̛̏д̦о, ̸то ̾т̛ д̏е ̥одел̛ ̭о̏п̌д̌̀т. 

 

 

ˀ̛̭у̦ок 15. ˁ̬̦̌̏е̛̦е ̥оделе̜ ̛̚ PDB ;̭ле̏̌Ϳ ̛ PDB_redo ;̭п̬̌̏̌Ϳ: ̭т̬укту̬̼ 
̬̭̌к̬̹̌е̦̼ по ̶еп̥́, ̏ ̚елё̵̦̼ ̛ ̛̛̭̦̜. 

ʦ ̍̌̚е PDB_REDO п̛̬̏еде̦̌ ̭̥̌̌ опт̶̛̛̛̥̌́̚ ̭т̬укту̬̼ 1a4x ̛ её п̬̥̌̌ет̬̼. 
ʿо т̌̍л̶̛е ϰ ̛̏д̦о, ̸то дл́ опт̛̛̛̥̬̚о̦̦̏̌о̜ ̭т̬укту̬̼ у̥е̛̦̹̽л̛̭̽ 
̸̦̌̚е̛̦́ R ̛ R_free, у̏ел̸̛̛л̛̭̽ Z-score, т е о̺̍ее к̸̌е̭т̏о ̭т̬укту̬̼ 
улу̸̛̹ло̭̽. 

 



 

Т̌̍л̛ц̌ Ϯ. ʯ̸̦̌е̛̦́ п̛̬ опт̶̛̛̛̛̥̌̚ ̭т̬укту̬̼ 1a4x. 

 

В̼̏од 

К̸̌е̭т̏о ̴̛̬̭̹̬̌о̏к̛ ̭т̬укту̬̼ 1a4x, ̏ ̸̭̌т̦о̭т̛ ̭о̐л̭̦̌о ̼̏д̸̌е ̭е̛̬̭̏̌ 
MolProbity, ̵о̬о̛̹̥ ̦̌̏̌̚т̽ ̦ел̽́̚.  

ʦ ̭т̬укту̬е ̛̥еет̭́ ̥̦о̐о ̛̥̬̦̌̐̌л̵̦̼̽ о̭т̌тко̏. ʻо ̬̭̭̥̌от̬е̦̦̼е о̭т̌тк̛ 
̦е ́̏л́̀т̭́ о̛̹̍к̛̥̌ ̴̛̬̭̹̬̌о̏к̛, ̵̛ ̭ко̬ее ̥о̙̦о от̦е̭т̛ к 
̴у̦к̶̛о̦̌л̦̼̥̽ о̭о̍е̦̦о̭т̥́ ̭т̬укту̬̼. 

Опт̛̛̛̥̬̚о̦̦̏̌̌́ ̭т̬укту̬̌, полу̸е̦̦̌́ ̭ ̭̜̌т̌ PDB_REDO, ̍олее до̭от̏е̬̦̌, 
̸е̥ пе̬̏о̸̦̌̌л̦̽̌́. 
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