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Практическое достижение разрешений, позволяющих создавать точные атомные мо-
дели, связано с большими сложностями. Этот факт отражен в доле опубликованных в PDB
структур с разрешением ≤ 1.2Å (менее 3%). Следствием является дискуссионный харак-
тер положения протона в водородных связях A-H..B в парах нуклеотидных оснований.
Ниже предлагается способ приближённой локализации протона по известным значени-
ям расстояния dAB между атомами A, B. Положение протона на плоскости, образуемой
атомами A, H, B, будет определяться как пересечение дуг окружностей с радиусами рав-
ными значениям расстояний dAH , dHB. Длины dAH(dAB), dHB(dAB) были определены для
каждого типа водородной связи с помошью полиномиальной регрессии (1), (2) из данных
биофизических свойств пар нуклеотидных оснований опубликованных в [1, 2]. RMSE ука-
заны в Ангстремах. Для CHN/CHO связей регрессию не удалось построить из-за сильной
нелинейной зависимости dAH(dAB).

dAH(dAB) =


NHN : 0.03448283 · d2AB − 0.07132499 · dAB + 1.024524;RMSE : 1.12

NHO : 0.01265157 · d2AB − 0.03132298 · dAB + 1.01794;RMSE : 0.97

OHN : −0.04814943 · dAB + 1.00225;RMSE : 0.79

OHO : −0.05232821 · dAB + 0.9954081;RMSE : 0.70

(1)

dHB(dAB) =


NHN : 1.800311 · dAB + 2.110315;RMSE : 0.07

NHO : 0.7217846 · dAB + 1.977629;RMSE : 0.04

OHN : 0.3236109 · dAB + 1.788;RMSE : 0.04

OHO : 0.2828863 · dAB + 1.691251;RMSE : 0.01

(2)
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