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Çàäà÷à

• Âîçìîæíî ñóùåñòâóþò ñòàáèëüíûå ýëåìåíòû

ñóïåðâòîðè÷íîé ñòðóêòóðû, àíàëîãè÷íî òîìó

êàê ñóùåñòâóþò ýëåìåíòû âòîðè÷íîé

ñòðóêòóðû ïîâòîðÿþùèåñÿ âî âñåõ áåëêàõ.

• Î÷åâèäíûì ïðåòåíäåíòîì ÿâëÿåòñÿ

ñïèðàëüíàÿ ïàðà: ýëåìåíò îáðàçîâàííûé

äâóìÿ ñïèðàëÿìè ñ íåñïèðàëüíûì

ïðîìåæóòêîì (ïåðåòÿæêîé) ìåæäó íèìè.

• Ìû ñîáèðàåìñÿ âûäåëèòü è ïðîàíàëèçèðîâàòü

âñå ñïèðàëüíûå ïàðû áåëêîâûõ ìîëåêóë â

íàäåæäå íàéòè ïîâòîðÿþùèåñÿ â ïëàíå

ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðû ýëåìåíòû.



Àëãîðèòì âûäåëåíèÿ ñïèðàëüíûõ ïàð èç PDB

1. Äëÿ êàæäîé áåëêîâîé öåïè íàõîäèì âòîðè÷íóþ ñòðóêòóðó

ïî ìåòîäó DSSP https://swift.cmbi.umcn.nl/gv/dssp/.

2. Âûäåëÿåì íà÷àëî è êîíåö ôðàãìåíòà ñïèðàëü �

ïåðåòÿæêà � ñïèðàëü (ñïèðàëè ëþáîãî òèïà: α, 310,π )

3. Ïî êîîðäèíàòàì àòîìîâ ñïèðàëåé ïî ÌÍÊ íàõîäèì

ïàðàìåòðû èäåàëüíûõ öèëèíäðîâ íà êîòîðûå ñïèðàëè

íàìîòàíû Kabsch W. A Acta Cryst A 1976;32:9223.



Ïðîñòîå ãåîìåòðè÷åñêîå îïèñàíèå ñïèðàëüíîé ïàðû
Ïðèìåð ñïèðàëüíîé ïàðû: PDBid:

3A0B:1000-1037. Îñè öèëèíäðîâ

ëåæàò â ïàðàëëåëüíûõ ïëîñêîñòÿõ.

Ïåðåñå÷åíèå ïðîåêöèé

ñïèðàëåé. S è P ïëîùàäü è

ïåðèìåòð ïîëèãîíà

ïåðåñå÷åíèÿ ïðîåêöèé

ñïèðàëåé (âûäåëåí öâåòîì).

d = 9.96 Å

S = 99.7 Å2

P = 40.5 Å



Ðåçóëüòàòû ðàáîòû àëãîðèòìà âûäåëåíèÿ ñïèðàëüíûõ
ïàð ïî âòîðè÷íîé ñòðóêòóðå ñ ïîñëåäóþùåé
àïïðîêñèìàöèåé ñïèðàëåé öèëèíäðàìè

Âñåãî îáðàáîòàíî 100397 çàïèñåé PDB. Íàéäåíî 2209912

ñïèðàëüíûõ ïàð. Êà÷åñòâî àïïðîêñèìàöèè ñïèðàëåé

öèëèíäðàìè ïðèâåäåíî íà ãðàôèêàõ.

Òàáëèöà. ×èñëî íàéäåííûõ

ñïèðàëüíûõ ïàð ïî òèïàì èõ

îáðàçóþùèõ ñïèðàëåé.
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3D - ñòðóêòóðà ñïèðàëüíîé ïàðû V = [d , r , α,Ω, S ]
A1A2B1B2 - êîîðäèíàòû
îñåé öèëèíäðîâ; d è r -
ìåæïëîñêîñòíîå è ìèíè-

ìàëüíîå ðàññòîÿíèå. Óãîë α
ñïèðàëüíîé ïàðû - óãîë

ìåæäó âåêòîðàìè A12 B21.
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Òîðçèîííûé óãîë Ω - óãîë ìåæäó

ïðîåêöèÿìè îñåé öèëèíäðîâ íà

îðòîãîíàëüíóþ âåêòîðó A2B1
ïëîñêîñòü. Çíàê îïðåäåëÿåò

íàïðàâëåíèå âðàùåíèÿ îò A ê Â.



Áàçà äàííûõ ñòðóêòóðíûõ ìîòèâîâ
http://protdb.org/static/bd/clusters.htm



Ðàçáèåíèå ñïèðàëüíûõ ïàð íà òðè ìíîæåñòâà

Ðàçáèåíèå 2209912 ñïèðàëüíûõ

ïàð ïî ãåîìåòðèè: [d , r ,S ]

• {A}: S = 0

• {B}: S > 0 , r > d

• {C}: S > 0 , r = d

Äèàãðàììà Âåííà äëÿ 421087

óíèêàëüíûõ ÏÏ ñïèðàëåé

âõîäÿùèõ â ñïèðàëüíûå ïàðû



Ðàñïðåäåëåíèÿ ãåîìåòðè÷åñêèõ âåëè÷èí [d , α,Ω]
â òðåõ ìíîæåñòâàõ

Ãèñòîãðàììà α - Ω Ãèñòîãðàììà d - Ω

Àíàëèç ãèñòîãðàìì ïîêàçûâàåò, ÷òî èç ìíîæåñòâà {C} âûäå-
ëÿåòñÿ ïîäìíîæåñòâî ñïèðàëüíûõ ñòðóêòóð ñ êâàçèäâóìåðíîé

ãåîìåòðèåé, ãäå |Ω| = α.



Äâóìåðíûå ñõåìû âçàèìîäåéñòâèÿ â ñïèðàëüíûõ
ñòðóêòóðàõ (â ïðåäñòàâëåíèè áèîõèìèêîâ)

Ñõåìû ñòðóêòóð
α-ñïèðàëè â áåëêàõ óïàêîâàíû

òàê, ÷òî èõ ãèäðîôîáíûå ïî-

âåðõíîñòè ïîãðóæåíû â ãèäðî-

ôîáíîå ÿäðî, à ãèäðîôèëüíûå

áîêîâûå öåïè è ïîëÿðíûå ãðóï-

ïû îñíîâíîé öåïè âçàèìîäåé-

ñòâóþò ìåæäó ñîáîé èëè ñ ìî-

ëåêóëàìè âîäû. Òðè NH-ãðóï-

ïû íà N-êîíöå è òðè CO-ãðóïïû

íà C-êîíöå α-ñïèðàëè ñâîáîäíû

è äîëæíû áûòü äîñòóïíû ìîëå-

êóëàì âîäû èëè èìåòü äðóãèõ

ïàðòíåðîâ äëÿ îáðàçîâàíèÿ

âîäîðîäíûõ ñâÿçåé.



Çàâèñèìîñòü óãëà ïåðåñå÷åíèÿ ñïèðàëåé îò èõ äëèíû

Ïî ìàòåðèàëàì ñòàòüè : Òèõîíîâ Ä.À.,Êóëèêîâà Ë.È.,Åôèìîâ

À.Â. "Çàâèñèìîñòü òîðñèîííûõ óãëîâ ìåæäó îñÿìè α-ñïèðàëåé
îò èõ äëèíû â ñòðóêòóðíûõ ìîòèâàõ áåëêîâûõ ìîëåêóë."

Ìîëåêóëÿðíàÿ áèîëîãèÿ, 2019 (â ïå÷àòè)

Âî âíóòðåííèõ âèòêàõ α-ñïèðàëè NH- è CO-ãðóïïû îñíîâíîé

öåïè îáðàçóþò íàñûùåííóþ ñèñòåìó âîäîðîäíûõ ñâÿçåé, Èõ

ïîëíîå èëè ÷àñòè÷íîå ïîãðóæåíèå â ãèäðîôîáíîå îêðóæåíèå

áåç îáðàçîâàíèÿ âîäîðîäíûõ ñâÿçåé ýíåðãåòè÷åñêè êðàéíå

íåâûãîäíî. Èç ýòîãî ñëåäóåò, ÷òî êîíòàêòû êîíöîâ ñïèðàëåé ñ

ïîâåðõíîñòüþ ñïèðàëåé ýíåðãåòè÷åñêè íåâûãîäíû. Ýòî çíà÷èò

óãëû ìåæäó îñÿìè ñïèðàëåé â ñëó÷àå (á,â) äîëæíû áûòü

áîëüøèìè. Ìû ñîáèðàåìñÿ ïðîâåðèòü äàííîå óòâåðæäåíèå

ïîëüçóÿñü äàííûìè èç íàøåé áàçû ñòðóêòóðíûõ ìîòèâîâ.



Îòáîð "äâóìåðíûõ"ñòðóêòóð

Âûáèðàåì ñòðóêòóðû ãäå max(ρA, ρB) < 0.5 è |α− |Ω|| < 5 è

|d − r | < 0.1 è NP ≤ 8 ÷åòûðåõ òèïîâ ïî ïðàâèëàì:

×èñëî ïàð ïî òèïàì

• SL (êîðîòêèé-äëèííûé) �

NB ≥ 12 è 4 ≤ NA ≤ 8

• LS (äëèííûé-êîðîòêèé) �

NA ≥ 12 è 4 ≤ NB ≤ 8

• SS (êîðîòêèé-êîðîòêèé) �

4 ≤ NA ≤ 8 è 4 ≤ NB ≤ 8

• LL (äëèííûé-äëèííûé) �

NA ≥ 12 è NB ≥ 12



Ðàñïðåäåëåíèå d è Ω â äâóìåðíûõ ñòðóêòóðàõ ïî òèïàì

Òîëüêî LL ñòðóêòóðû äîïóñêàþò ïàðàëëåëüíóþ îðèåíòàöèþ

ñïèðàëåé. Âñå îñòàëüíûå, êàê ïðàâèëî, îðèåíòèðîâàíû ïîä

óãëîì.



Âûâîäû ïî ðàáîòå

• Êîíöåïöèÿ ñòðóêòóðíûõ ìîòèâîâ êàê ñèìáèîçà òåêñòîâûõ è

ãåîìåòðè÷åñêèõ ñâîéñòâ ó÷àñòêà áåëêîâîé öåïè êàæåòñÿ

âåñüìà ïåðñïåêòèâíûì íàïðàâëåíèåì äàëüíåéøåé ðàáîòû.

• Ñäåëàíà ïîïûòêà âûäåëèòü òîëüêî îäíî ñëîâî â òåêñòå

îïèñûâàþùåì áåëîê íà ïðèìåðå äâóõñïèðàëüíîãî ìîòèâà.

• Äàëüíåéøèé ïðîãðåññ äîëæåí ñîñòîÿòü â ñóùåñòâåííîé

àâòîìàòèçàöèè ïðîöåññà âûäåëåíèÿ ìîòèâîâ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ

ãðàíò �18-07-01031


