Metody anotowania struktury drugorzedowe;j

Tomasz Zok

Rozpoznawanie par kanonicznych

1. Poprawna klasyfikacja pary zasad potrzebuje sprawdzenia kilku para-
metrow: odlegtosci, wartosci katow ptaskich i katéow miedzy plaszczy-
znami

2. Na potrzeby ¢wiczenia zaimplementujemy uproszczony model, ktory
sprawdzi wytacznie pary kanoniczne na podstawie odleglosci najwaz-
niejszych atoméow

3. Aby rozpoznaé pare G-C, nalezy sprawdzi¢, czy odlegtosci miedzy po-
szczegblnymi atomami spelniaja ponizsze wymagania:
Atom 1 Atom 2 Min Max

G:N1 C:N3 2492 3.150
G:N2 C:02 2409 3.135
G:06 C:N4 2485 3.185

4. Aby rozpozna¢ pare A-U, nalezy sprawdzi¢, czy odlegtosci miedzy po-
szczegbdlnymi atomami spetniaja ponizsze wymagania:
Atom 1 Atom 2 Min Max

A:N1 U:N3 2390 3.027
A:NG6 U:04 2503 3.224

5. Aby rozpozna¢ pare G-U, nalezy sprawdzi¢, czy odlegtosci miedzy po-
szczegblnymi atomami spetniaja ponizsze wymagania:
Atom 1 Atom 2 Min Max

G:06 U:N3 2440 3.220
G:N1 U:02 2400 3.180

6. Napisz program, ktory wezyta plik w formacie PDB i wypisze strukture
drugorzedowa w formacie BPSEQ
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$ wget http://www.pdb.org/pdb/files/2ZY6.pdb
$ ./program 2ZY6.pdb > output.bpseq
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Wyszukiwanie niekanonicznych motywéw 3D
(moduléw)

. Pary niekanoniczne w pewnych konfiguracjach tworzg stabilne elemen-
ty, ktore znalez¢ mozna w wielu strukturach przestrzennych RNA z réz-
nych organizméw — sa to tzw. motywy 3D lub moduty

. Przeglad znanych motywéw 3D dostepny jest na stronie RNA 3D Motif
Atlas

. Na ¢wiczeniach skupimy sie na bardzo znanym motywie GNRA — gu-
anina, dowolny, puryna, adenina (np. GAGA, GCAA, GAAA)

. Motyw tworzy petle do steméw i charakteryzuje sie niekanoniczng pa-
ra typu trans Sugar-Hoogsteen (tSH) pomiedzy G-A oraz niesparowa-
nymi dwoma wewnetrznymi nukleotydami

. W ¢wiczeniu wykorzystamy sygnature z RNA 3D Motif Atlas: sekwen-
cja NNNNNN, parowania cWW-tSH-R-R. Jak wida¢, motyw ten jest
nawet ogodlniejszy niz sekwencyjnie GNRA, choé¢ z niego sie wywodzi i
nazwa pozostata

. A zatem szukamy (1) szesciu dowolnych, ale kolejnych po sobie nu-
kleotydéw (2) takich, ze miedzy pierwszym a ostatnim jest para typu
cWW, a miedzy drugim i przedostatnim jest para typu tSH i (3) nu-
kleotydy trzeci i czwarty pozostaja niesparowane

. Uzyjemy narzedzia DSSR,, ktore poprawnie klasyfikuje pary kanoniczne
i niekanoniczne

. Przyktad:

(a) Wejdz na strone DSSR

(b) Whpisz identyfikator struktury 1RLG, pozostale pola pozostaw bez
zmian

(c) Na wynikowej stronie mozna zauwazy¢, ze (1) mamy pare cWW
pomiedzy nukleotydami o indeksach 9 i 14, (2) mamy pare tSH
pomiedzy indeksami 10 i 13, (3) nukleotydy o indeksach 11 i 12
sa niesparowane (tj. nie ma ich na liécie "base pairs”)

(d) A zatem udato sie odnalezé motyw GNRA o sekwencji CGAAAG
(rdzen to GAAA, czyli "klasyczny” motyw GNRA) na pozycji od
9do 14


http://rna.bgsu.edu/rna3dhub/motifs
http://rna.bgsu.edu/rna3dhub/motifs
http://rna.bgsu.edu/rna3dhub/motif/view/HL_30528.1
http://dssr.x3dna.org/
http://dssr.x3dna.org/

(e) Wré¢ do strony gtownej DSSR i powtdrz te same kroki zaznaczajac
na formularzu ”JSON output”. Na stronie wynikowej jest opcja
download the output file

9. Napisz program, ktéry wezyta wynik dziatania DSSR w formacie JSON
i wypisze wszystkie motywy typu GNRA w formacie indeks-poczatkowy
sekwencja indeks-koricowy

10. Uwaga! Nalezy wypisaé¢ indeksy takie jak uzywa DSSR. W
przyktadzie 1IRLG mamy motyw GNRA w lanncuchu C od po-
zycji 9-14 i w tancuchu D od pozycji 9-14. Jednak w unikalnej
indeksacji DSSR sa to numery 9-14 i 34-39 (bez podawania
nazw lancuchéw)

$ wget -0 1RLG.json http://dssr.x3dna.org/pdb/1rlg?json=yes
$ ./program 1RLG. json

9 CGAAAG 14

34 CGAAAG 39



http://dssr.x3dna.org/pdb/1rlg?json=yes
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