Практикум №10. Зачётное задание.
1. Контакты белка с функционльным лигандом

Был выбран лиганд АТФ 301 в цепи А. 

Контакты АТФ 301 цепи А с белком 1Q12
	Имя атома лиганда
	Имя атома остатка белка
	Расстояние в Å
	Предположительная природа контакта

	ATP301.02
	THR44B.OG
	2.800
	Водорная связь

	ATP301.C5
	GLY39B.CA
	4.141
	Гидрофобное взаимодействие

	ATP301.O3
	LYS42B.NZ
	3.284
	Водородная связь

	ATP301.PG
	GLY39B.N
	3.863
	Водородная связь

	ATP301.C4
	VAL18BCG
	4.163
	Гидрофобное взаимодействие

	ATP301.O2
	GLY41B.N
	3.995
	Водородная связь

	ATP301.O1
	ASN163.ND
	3.905
	Водородная связь

	ATP301.O1
	GLY41B.CA
	3.254
	Ван-дер-ваальсово взаимодействие

	ATP301.O2*
	ARG129A.NH2
	2.591
	Водородная связь

	ATP301.O3G
	HIS192B.CE1
	3.617
	Ван-дер-ваальсово взаимодействие


Генно-инженерный эксперимент.

Этот эксперимент сводится к т ому, чтобы ослабить взаимодействие лигандов с окружаюшими его аминокислотными остатками. Это можно сделать, если, скажем, 

Если убрать ARG129 или HIS192(B), заряженный отрицательно и связанный с положительно заряженным кислородом, то взаимодействие ослабится.

Если заменить Leu134(А) на изолейцин, то взаимодействие не ослябится (практически ничего не изменится).
[image: image1.png]2 s

0 s 3 Leu
26 Leu

nie

1w

o v




2. Сравнение структур 1Q12.pdb и 1Q12.pdb1 

Чтобы увидеть, чем отличаются эти две структуры,  раскрасим их по цвету цепей. 
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                                                 1Q12.pdb
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                                               1Q12.pdb1
Судя по внешнему виду и плюс по информации, взятой из Fail –> information, структура на первом рисунке (структура, которую расшифровывали кристаллографы) является двойным повторением структуры на втором рисунке (биологической единицы, полученной путем математического преобразования координат первой структуры).
