ВНИМАНИЕ ! Файлы сохраняйте в директории: H:/010213/

работа студента 2 курса Бусыгина Сергея          вариант № 4

	Задание
	Результат выполнения задания


	Балл

	1. Задан файл 4.pdb.

Открыть в JMol и в текстовом редакторе FAR.

Как называются в PDB атомы,  присутствие которых позволяет определить, это ДНК или РНК? 
	Это структура ДНК, так как в PDB-файле присутствует тимин и нет урацила, а в jmol при  проволочно-шариковой модели не видно кислорода при 2’ атоме углерода сахара. В  PDB атомы, присутствие которых говорит о том, что это ДНК, называются .O2’
	0.5

	2. Задан файл 4.pdb  Открыть в JMol.

По каким визуальным признакам можно предположить, что это А- или B-  или Z-форма нуклеиновой к-ты.
	Эта структура наиболее похожа на B-форму ДНК, так как она правозакрученая, (исключается  Z-форма), а так же имеет минимальный просвет по центру и плоскости оснований перпендикулярны направлению спирали (исключается А-форма)
	0.5

	Задан файл trna3.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 эпсилон.
	1. Изображение сохранено в файле dinuc.bmp 
2. Формула сохранена в файле dinuc.sk2

	0.5

0.7



	4. Задан файл trna3.pdb , содержащий описание структуры тРНК.

4.1. Найти антикодоновый стебель

4.2. Найти антикодоновую петлю.

4.3. Найти  любую неканоническую пару, образованную двумя пуринами.
	1. Антикодоновый стебель состоит из нуклеотидов 928-931 и 939-942
2. Петля состоит из нуклеотидов 932-938

3. Гуанин 924 и гуанин 945
	0.5

0.1

0.2

	5. Задана структура 1QU3.pdb .

5.1. Создать скрипт-файл JMol, последовательно показывающий

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

2) только цепь А белка в проволочной модели;

3) та же цепь А, а все ее атомы, контактирующие с т-РНК, в шариковой модели (шарики  небольшие!) с раскраской по атомам; критерий контакта – расстояние не более 4.0 ангстрем.  

5.2. Определить, есть ли в этом комплексе контакт хотя бы одного кислорода в боковых группах остатков глутаминовой кислоты с атомами азота в т-РНК.
	1. Скрипт credit.scr
2. С помощью команды select within(4, RNA) and GLU я получил три остатка глутамата (4, 813 и 636) Затем я определил множества атомов кислорода из этих остатков, находящихся близко к РНК define set1 636:A.OE2 or 813:A.OE1 or 4:A.OE1 or 4:A.OE2

и выбрал атомы азота в РНК, которые рядом с этими кислородами select within(4, set1) and rna and nitrogen 
В результате получилось 4 атома азота
[G]34:T.N9 #736 25.168 108.69599 122.827

[G]40:T.N2 #876 37.147 113.075 110.604996

[G]41:T.N3 #900 38.865 113.391 107.062

[G]41:T.N2 #899 41.121 113.051 106.867004
	1

1


