Lokální konformery DNA a jejich automatické přiřazování

Černý J.1, Božíková P.1, Nečasová I.1, Čech P.2, Svozil D.2, Schneider B.1 

1 AV ČR, v.v.i., Biotechnologický ústav, Průmyslová 595, 252 50 Vestec, paulina.bozikova@ibt.cas.cz
2 VŠCHT, Laboratoř informatiky a chemie, Technická 5, 166 28 Praha 6, daniel.svozil@vscht.cz

V této práci prezentujeme výsledky rozšířené analýzy lokální struktury DNA. Struktura DNA je na globální úrovni obecně popisovaná pomocí tří forem, jako nejčastěji se vyskytující B forma, dále A forma a nejméně zastoupená Z forma. Lokálně, na úrovni dinukleotidů, můžeme rozlišit desítky různých konformací, zahrnující například přechodné struktury mezi A a B formami, nebo formy se syn orientací báze. Výsledky reprezentují významné doplnění dříve publikovaného klasifikačního protokolu pro popis konformací DNA dinukleotidů (Svozil et al. Nucleic Acids Research 2008). Nově definovaný soubor 57 dinukleotidových konformerů zvaných ntC, jsme určili procesem selfkonzistentní klasifikace struktur 4439 dinukleotidů pocházejících z neredundantních struktur DNA s vysokým krystalografickým rozlišením. V průběhu analýzy byly nalezeny konformery, které se objevují v různých duplexových i neduplexových strukturách, například v kvadruplexech, four-way junction a dalších jednovláknových topologiích. Dále ukazujeme stručné anotace konformerů s důrazem na konformery nově popsané a jejich užitečnost demonstrujeme na popisu některých ukázkových struktur DNA.
