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JST (Jmol Sequence Tool) es una
aplicacion  informatica que permite
estudiar de forma interactiva la

interrelacion entre la estructura terciaria
de una proteina o acido nucleico y su
secuencia.

Modelo
interactivo de

JST: herramienta de secuencia de Jmol / ; eo.ssealol

Datos de entrada: archivo de coordenadas atémicas
de cualquier molécula cuya estructura tridimensional haya
sido resuelta, calculada o simulada. Formatos pdb (v2 vy
v3), mmcif, cml...
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De secuencia a 3D:

1.Seleccionamos un residuo.
~2.Vemos su identidad.

De 3D a secuencia:

3.Vemos su posicion en la secuencia.

1.Sobre la estructura, marcamos con el ratén un atomo.
2.Vemos la identidad del residuo al que pertenece.

~3.Vemos su ubicacion en la estructura.

1.Podemos buscar un tipo de residuo o un patrén
de secuencia en una o todas las cadenas.

/ Aplicabilidad

JST se ejecuta como pagina web. Por
ello, puede utilizarse tanto localmente
como por la red, e integrarse en diferentes
entornos preexistentes, tales como paginas
web de investigacion o docentes, paginas
del proyecto Proteopedia3 o la aplicacion
en linea FirstGlance®. Resulta asi
prometedor para el desarrollo de
actividades de investigacion de estructuras
conocidas, actividades de autoaprendizaje,
estudio de la relacion entre estructuras

Qrimaria y terciaria, apoyo docente, etc. /

Disponible en http://biomodel.uah.es/Jmol/jst/
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Referencias:

1. Jmol: un visor Java de codigo abierto para estructuras quimicas en tres dimensiones.
2. Protein Data Bank: an information portal to biological macromo
3. Proteopedia (Life in 3D): the free, collaborative 3D encyclope
4. FirstGlance in Jmol: a simple tool for macromolecular visualization.
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2.0btenemos su ubicacion tanto en la secuencia
como en la estructura.

Detalle de especificaciones

El archivo de coordenadas atomicas puede ser local u
obtenerse directamente de Protein Data Bank? y
corresponder a proteinas, acidos nucleicos o complejos
de ambos.

La secuencia ofrecida combina la informacion de los
campos ATOM y SEQRES del archivo pdb. De ese modo, se
reconocen y senalan residuos insertados, brechas en la
numeracion, residuos ausentes por  desorden
cristalografico, microheterogeneidad de secuencia vy
residuos con conformaciones alternativas.

Se reconocen los residuos no canonicos, los cofactores
y el disolvente. Se identifican, separan y procesan todas
las cadenas.
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lecular structures.




