Молекулярная динамика.
Моделирование белка lysc_colan.
Работу выполнили
Бабаян Тигран и Бурлин Антон.

В результате выполенения симуляции молекулярной динамики получили pdb-файлы lysc_colan_free.pdb и lysc_colan_complex.pdb. 
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	Без лиганда


Как видно из вышеприведённых графиков, вначале отклонения очень резкие, но через небольшое время оба графика выходят на плато. Это говорит о том, что в первое время модель оптимизировалась, и в дальнейшем изменения конформации становятся меньше, что сходится с нашими представлениями о моделировании молекулярной динамики. Начальные конформации модели, которую мы построили, энергетически менее выгодны. Исходя из этих графиков, можно предположить, что моделирование проходило достаточное время для качественного предсказания конформации молекулы, т.к. можно долгое время наблюдать плато. Также видно, что структура с лигандом более стабильна, что тоже хорошо, т.к. модель строилась на основе известной структуры в комплексе.
2.
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Чётко видно, что атомы примерно с 280 по 650 несильно флуктурируют. Наибольшие флуктуации наблюдаются у атомов с номерами более 650. У последних атомов видна некоя корреляция во флуктуации
3. 
Из-за малого количества статистических данных судить о водородных связях трудно.

	время
	Число водородных связей
	Число пар на расстоянии менее 0,35 нм.

	0
	0
	0

	10
	0
	2

	20
	0
	2

	30
	0
	0

	40
	1
	4

	50
	2
	3

	60
	0
	6

	70
	0
	0

	80
	0
	0

	90
	0
	0

	100
	1
	1

	110
	0
	2

	120
	0
	4

	129.952
	0
	4


Т.к. моделирование в отношении водородных связей проводилось достаточно недолго, будем считать, что водородную связь образуют атомы, находящиеся на расстоянии менее 0,35 нм в больше, чем половине случаев. Исходя из вышеприведённой таблицы, мы предполагаем присутствие 2-3 водородных связей (2 связи встречаются 8 раз, а 3 – 5 раз). Это в общих чертах показывает сходство с начальной моделью (там было 3 связи), но статистических данных слишком мало, чтобы сделать достоверные выводы.
4. Карта Рамачандрана.

Из анализа карты Рамачандрана, как и в предыдущих пунктах, видно, что комплекс более стабильный, чем просто белок. Например, в случае с комплексом точки трёх разных графиков, соответствующих трём разным остаткам,  расположены более компактно. Три остатка были выбраны случайным образом.
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	[image: image6.emf]Карта Рамачандрана для Ala108, Ile89, Glu126
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5. Поверхность.
complex
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Если посмотреть на шкалу абсцисс, то видно, что для 2 случаев получено разное количество статистических данных, но всё-равно видно, что изменения поверхности в комплексе меньше, чем в свободном состоянии. А соотношение гидрофобной к гидрофильной поверхности остаётся примерно одинаковым.

Общий вывод: 1. строить модель комплекса мы можем более достоверно, что показано во всех вышеперечисленных анализах. 2. модель вероятнее правильная, чем неправильная, потому что полученные данные хорошо подходят под комплекс, существующий в природе.
