Материалы к занятию 7

Задания 

Задания №№1,2,4 – для зачета, остальные – для души

1. Постройте  карту Рамачандрана для своего белка. 
Найдите на диске Р:\  текстовой файл my_protein.ang, где my_protein – 4-х буквенный идентификатор 

файла PDB (последнее из данных Вам имен Вашего белка).  Откройте файл с помощью Excel. Файл 

содержит значения торзионных углов ( и (  всех аминокислотных остатков Вашего белка. Формат 

файла:

№ строчки                   № аминокислотного       Имя цепи               Имя остатка          угол (       угол (
остатка
#                                   RESIDUE
                  Chain
                        AA
         PHI 
  PSI 

1
                                      1
                                   A
                           V
         360.0
 128.2 

В Вашей книге My_Protein.xls создайте лист «Карта Рамачандрана» (“Ramachandran plot”) и 

скопируйте туда всю таблицу.

Выделите столбцы, в которых приведены значения углов и вызовите мастера диаграмм.  Выбирайте 

точечную диаграмму.

Как привести диаграмму в приемлемый вид? (см. подсказку)

2. Найдите в Вашем белке фрагмент аминокислотной последовательности, имеющий  

      регулярную вторичную структуру

         На построенной карте Рамачандрана на глаз выделите области сгущения точек. Обведите их 

кружочками (кнопка «Вставка»( кнопка «Рисунок»(кнопка «Автофигуры»), автофигуру следует 

сделать полупрозрачной). На этом же листе книги, около рисунка опишите выбранную Вами область 

(области) в виде  (=45((15, (=-45((15.

        Выберите самый длинный участок полипептидной цепи, в котором значения ( и ( всех остатков  

находятся в выбранной Вами области. Это можно сделать «вручную», но лучше с помощью логических функций Excel (см. подсказку).  Опишите выбранный Вами фрагмент последовательности по следующему образцу:

область на карте Рамачандрана -  (=45((15, (=-45((15, цепь А,  аминокислотные остатки 1-34.

3. Посмотрите, как выглядит Ваш белок! 

           Найдите на диске Р:\  текстовой файл my_protein.pdb, где my_protein – 4-х буквенный идентификатор 

    файла PDB (последнее из данных Вам имен Вашего белка).  Скопируйте его в свою рабочую  

    директорию. Файлы такого типа ассоциированы с программой визуализации пространственных      

    структур RasMol, поэтому двойной щелчок по левой кнопке мыши приведет к появлению на экране 

    картинки. Попробуйте разные режимы просмотра (кнопка «Display», далее все пробуйте). 

         Полюбопытствуйте, что на экране у товарищей! Это может быть очень поучительно.

4.  Как выглядит выбранный Вами в задании 2 участок аминокислотной последовательности?

      Выберите режим просмотра основной цепи белка (кнопка «Display» ( кнопка «Backbone» или кнопка «Ribbons»). В командном окне задайте свой фрагмент, например:

RasMol>select 1А–34А
RasMol>color red
В книге My_Protein.xls опишите словами увиденное.

5.  Оцените размеры своего белка.

          Выберите режим просмотра шариковой модели (кнопка «Display» ( кнопка «Spacefill»). 

Покрутите молекулу и выберите простую геометрическую фигуру для аппроксимации формы молекулы. Это может быть шар, цилиндр, куб…., гриб. Нарисуйте фигуру в тетради, решите, какие линейные параметры Вы хотите измерить для оценки размеров молекулы.

Как проще всего провести измерения? 

В командном окне задайте команду set picking distance:
RasMol>set picking distance

Теперь RasMol готов измерить расстояние между 2-мя атомами. Перейдите в окно с картинкой,     выберите какое-либо место молекулы, подведите курсор и щелкните левой кнопкой мыши.

Затем то же проделайте второй раз. В командном окне появится сообщение о том, какие атомы Вы выбрали и расстояние между этими атомами в Å. 

      Запишите результаты измерений в тетрадь.

6. Домашнее задание:

1. Сколько молекул Вашего белка поместится в одной клетке Escherichia coli, если   

       аппроксимировать клетку цилиндром r=0.5(m и h=2(m ?.

2. Современные фирмы создают кристаллы CPU с точностью до 0.13(m. Скольким молекулам Вашего белка это соответствует?

3. Сколько молекул Вашего белка надо собрать, чтобы увидеть эту кучу под световым микроскопом? Предел разрешения оценивается как (./2, где ( - длина волны.

