
Практикум 1. Pymol. Взаимодействия.
Задание 1
PDB ID: 5M65
Ссылка на сессию PyMOL
Данная структура получена для гидролазы S-аденозил-L-гомоцистеина (SAHase) из
клубеньковых эндосимбиотических азотфиксирующих бактерий вида Bradyrhizobium elkanii с
одним из ее возможных лигандов – аденином. Фермент отвечает за обратимую гидратацию
S-аденозил-L-гомоцистеина (SAH) в аденозин и гомоцистеин, в качестве кофактора требует
NAD+. При избытке производных аденозина они необратимо связываются с SAHase и
ингибируют ее, способствуя накоплению S-аденозил-L-гомоцистеина, мощного ингибитора
реакций метилтрансферазы 1. Уровень SAH в бактериях играет решающую роль в их
патогенности 2.
PDB-структура 5M65 представляет собой димер. Визуализация одного из активных центров с
лигандом представлена на Рисунке 1. Вероятно, стабилизация аденина в активном центре
происходит за счет указанных на рисунке водородных связей с остовом и аминокислотными
остатками белка, в то числе посредством молекулы воды, а также потенциальными стэкинг
взаимодействиями. Полученная картина, в целом, соответствует проанализированным в
статье структурам комплекса фермента с аналогичными лигандами, но с некоторым
количеством дополнений 3.

https://www.rcsb.org/structure/5m65
https://drive.google.com/file/d/1zd75PghGjFPS70EWmNGoU1Qa50Wk2kdV/view?usp=sharing
https://www.zotero.org/google-docs/?2F517V
https://www.zotero.org/google-docs/?XMeFDZ
https://www.zotero.org/google-docs/?7dHWDC


Рисунок 1. Водородные связи между аденином и аминокислотными остатками и атомами остова SAHase
показаны синим, голубым отмечены водородные связи, обеспечивающие связывание лиганда с белком
через молекулу воды, красным и зеленым– стэкинг-взаимодействия (т-стэкинг и пи-катионный).

Задание 2
Ссылка на сессию PyMOL
В данном задания было предложено проанализировать комплекс антитела с пептидным
антигеном. Одна позиция антигена была заменена на глицин. Задача заключалась в
выяснении, какой остаток был на этом месте изначально, используя инструментарий Wizard >
Mutagenesis. При повторном анализе окружения интересующей нас аминокислоты пептида я
пришла к выводу, что вероятнее всего, изначальный остаток – некоторая положительно
заряженная аминокислота, поскольку поблизости находятся целых 2 аспартата, с которыми
потенциально можно образовать солевой мостик, а также 2 ароматических аминокислоты –
тирозины, с которыми потенциально можно вступить в пи-взаимодействия. После перебора
разных вариантов я остановилась на аргинине, а именно на одном из ротомеров, который
образует максимальное количество связей, в том числе солевой мостик и вероятное
пи-катионное взаимодействие, а также имеет не слишком высокое значение размера площади
перекрытия атомов с окружением. Визуализация финального варианта представлена на
Рисунке 2.

Рисунок 2. Визуализация взаимодействия аргинина, предположительно входящего в состав пептида, и
аминокислотных остатков белка. Фиолетовым показан пептид, синим – водородные связи, зеленым–
солевой мостик, красным – пи-катионное взаимодействие.

https://drive.google.com/file/d/10lfjjflFKPtj6mwlGU_oCO-9E7iahISf/view?usp=share_link
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