Структура тирозиновой тРНК (GUA) из THERMUS THERMOPHILUS
 
Работа выполнена студентом 4-го курса ФББ МГУ Мазиным П.В. в рамках досдачи академических задолжностей.

Выполнено исследование вторичной и третичной структуры тирозиновой тРНК (GUA) из THERMUS THERMOPHILUS, произведен анализ полученных результатов
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Введение
тРНК - полинуклеотид, являющийся фактически ключем к генетическому коду, сушествует 61 тРНК (по числу кодонов минус стоп кодоны) соответсвующие 20 каноническим амминокислотам. Каждая тРНК при помощи специального фермента аминоацил-тРНК-синтетазы присоеденяет строго определенную аминокислоту к 3` концу. Первичная последовательность тРНК может включать от 74 до 95 оснований, при этом до 25% из них модифицированны. Вторичная структура традиционно представляется в виде листа клевера состояшего из акцепторного (несущего на 3` конце ССА последовательность), Т,D и антикодонового стеблей (т.е. спиралных участков) и T, D, антикодоновой и дополнительной петель. Третичная структура для всех изученных тРНК достаточно консервативна и представленна так называемой L-формой, в которой D и акцепторный стебли образуют одну «палочку» буквы L, а дополнительная, D и антикодоновая петли - другую.
Результаты
Схема вторичной структуры:
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Схема составленна на основании выдачи программы find pair и ручного изучения в RasMol, связи в парах 33-34 с 37-38 очень длинные (длина водородных связей порядка 3.5 А), но их нашел find pair (впрочем он указал также таинственную связь между 49-50),  связей в петле 13-23 насколько можно судить необнаруженно, под подозрением 13-22 (возможно 2 связи, хоть и на большом расстоянии), 14-21 (хоть и не каноническая но одна водородная связь возможна, другим куском 22-ой аденин взаимодействует с 56-ым урацилом) и 15-20 - они не предложенны find pair, но наверняка имеют значение. Несколько непонятно расположение ветвей у полученной структуры, по порядку следования от 5` конца должны идти D-петля, антикодон, вариабельная, и Т-петля, в полученой же структуре до антикодона идет 2 петли. Антикодон (зеленый цвет) найден точно - в этой структуре всего одна такая последовательность. Но в третичной структуре он расположен не на конце буквы L а сбоку. В соответствии с этим сложно указать какие петли какими являются.
Неканонические пары на схеме выделены красным, модифицированные основания - синим:

P - псевдоуридин
R - рибозилтимин
M - 6-гидро-1-метиладенозин
Схема с контактами поддерживающими третичную структуру (наглядность страдает, но что поделаешь):
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Связи поддерживающие третичную структуру: 8-14, 9-13, 10-26, 11-25, 12-24, 15-62, 21-61, 22-62.
Наиболее похожая на правду выдача mfolda:
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Эта выдача идет 8-ым номером, и отличается по свободной энергии от первого на 6%.

Обсуждение
Третичная структура тРНК поддерживается водородными связями остова, остатков (неспиральный стекинг) различными Ван-дер-Ваальсовскими взаимодействиями, ограничениями по конформации нуклеотидов, взаимодействием с растворителем и растворенными солями (кулоновские взаимодействия фосфатных групп). Mfold почему-то отказался (несмотря на мое упорство) учитывать все 86 остатков а взял только 80 (впрочем последнии 4 комплементарных пар не образуют (последнии три вообще отсутствуют в pdb). В полученной выдаче корректно изображены акцепторный стебель и одна из ветвей, остальное - неверно. Третичная структура играет роль в узнавании аминоацил-тРНК-синтетазой нужной тРНК.
Сопроводительные материалы

1h3e1.pdb - pdb структура тРНК

В файле 1h3e.scr содержится скрипт для Rasmol, позволяющий визуализировать основные элементы структуры тРНК из PDB записи 1h3e1.pdb.
Материалы и методы

Программы:

Find_pair и RasMol - использовались для поиска комплементарных пар

Mfold - для построения теоретических вторичных структур

Word, Блокнот, ADClabs и т.д

Материалы:
Структура тРНК извлечена из документа 1h3e.pdb банка pdb путем простого стирания из файла всего что не тРНК (цепь - B) 
� Структура взята из 1H3E.pdb, содержащего структуру тРНК-синтетазы в комплексе с исследуемой тРНК. Нужный pdb получен простым стиранием лишних строк в pdb файле. 
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