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Ab initio
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SAXS modelování tvaru
multi-phase program MONSA

RNA

protein 1

protein 2
UAACAGGGAUUUGGGGAAU

34AA LINKER

#1

#2

60% seq. id.

70% seq. id.



  

RIGID BODY modeling
programy SASREF, BUNCH, CORAL,...



  

Flexibilní systémy
program EOM
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Flexibilní systémy
program EOM
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bioSAXS - shrnutí

pokud máme kvalitní data:

1. model independent: - obecné strukturní parametry: Rg, Dmax, Vporod

- stav proteinu: agregace, folding/flexibilita

- ab initio rekonstrukce tvaru

2. model dependent: - validace RTG / NMR struktur

- oligomerní stavy / hierarchické struktury

- kvartérní struktura komplexů

- doplnění chybějících částí v RTG strukturách

- studium flexibilních systémů
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