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提纲 

1. 背景 
– RNA三级结构是功能的基础 

– 核酸碱基修饰 

– 核酸碱基修饰对RNA三级结构的影响 

– 研究意义 

2. 研习方案 

3. 数据检索 
– PDB数据库的使用 

4. 数据处理 
– PDB-viewer 

– Chimera  



功能型RNA范例 



功能RNA结构的形成 



主要碱基结构式 



6-methyladenine(6mz)      uridine-5-oxyacetic(cmo) 

碱基修饰分子结构示例 



RNA修饰数据库 

http://rna-mdb.cas.albany.edu/RNAmods/ 

http://rna-mdb.cas.albany.edu/RNAmods/
http://rna-mdb.cas.albany.edu/RNAmods/
http://rna-mdb.cas.albany.edu/RNAmods/


核糖核苷酸修饰在不同RNA中分布 



核酸碱基修饰对RNA三级结构的影
响 

• 修饰对RNA结构和动力学的影响？ 

• 单个RNA分子中研究不同修饰的相互
作用的高分辨率的RNA结构 （少） 



研究意义 

• 使人们重新认识RNA结构的3–D构象。 

• 有利于合理掌握RNA的结构从而控制其活
性，利用RNA 分子设计小分子药物，以及
设计可根据使用者指定的方式而改变结构
的RNA 传感器等。 

• 本研究兴趣虽然不能直接找到RNA三级结
构形成规则，但是可以从影响RNA三级结
构的因素出发，为揭示问题提供些线索。  



研习方法 

• 在PDB数据库中寻找存在N6-甲基腺苷
(m6A，N6-methyladenosine)配基的RNA

分子结构，然后寻找相应的未修饰RNA分
子结构 

• 使用chimera，pymol，PDB-viewer等软件
查看同一种RNA被修饰前后结构是否有变
化 



PDB数据库的使用 

• 高级检索 

• Ligand search 

 

 

http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do 

http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do


直接检索 
--PDB结构文件出现的关键字或其组合 

↓ 

默认检索模式： 

1. PDB ID：4个字符组成 每一
个新结构对应一个PDB ID，
字符无特殊含义 

2. 关键词：出现在mmCIF 格
式的结构数据文件中的词 

3. AND OR NOT 以及“ ” （）
的使用 



直接检索 
--PDB结构文件出现的关键字或其组合 

↓ 

生物大分子 

1. 可以检索由其他序列综合数
据库，如uniprot，定义的生
物大分子如Hemoglobin 

subunit alpha 

2. 通过检索，可以得到该分子
在不同物种中的结构数据，
并都与uniprot有交叉链接 



直接检索 
--PDB结构文件出现的关键字或其组合 



直接检索 
--PDB结构文件出现的关键字或其组合 

↓ 
小分子残基： 

1. 小分子或其三个字母的简称含义，如N6-

METHYLADENOSINE-5‘-MONOPHOSPHATE ，
简称为6MZ 

2.   Chemical Component Dictionary：
http://www.wwpdb.org/ccd.html 

3. 高级检索界面：通过化学结构、名字和分子式检索
残基 



高级检索 



高级检索 



PDB数据库检索结果 

• NMR Solution Structure of the Anticodon 

of E.coli TRNA-VAL3  

• 2JR4: without modification（缺） 

• 2JSR: with 1 modification, 6mz 

• 2JRQ: with 1 modification, cmo 

• 2JRG: with 2 modifications, 6mz and cmo 



PDB-viewer的使用 

• 使用pdb-viewer查看四个结构，并作两两比
对，并归纳结论 

• 6MZ 影响程度 
– 2JR4&2JSR 

– 2JRG&2JRQ 

• cmo影响程度 
– 2JRG&2JSR 

– 2JR4&2JRQ 

 



PDB-viewer 



Chimera  



Chimera 



Anticodon modifications enhanced order in 

the loop  

 

• m (6)A 37 exhibited high affinities for its cognate and 
wobble codons GUA and GUG, and for GUU in the A-
site of the programmed 30S ribosomal subunit, whereas 
the unmodified ASL (Val3) UAC bound less strongly to 
GUA and not at all to GUG and GUU. 

• m (6)A 37 bound to all four of the valine codons in the A-
site of the ribosome's 30S subunit 

• xo (5)U 34-type modifications order the anticodon loop 
prior to A-site codon binding for an expanded codon 
reading, possibly reducing an entropic energy barrier to 
codon binding   

http://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/18473483 



Thanks! 


