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Paskaita 5 – baltymo molekulės geometrija



  

Viengubos ir dvigubos jungtysViengubos ir dvigubos jungtys

Molekulė gali suktis aplink viengubas jungtis:

Dvigubos jungtys yra fiksuotos dviejose padėtyse:

cis trans



  

Polipeptidinės grandinės Polipeptidinės grandinės 
struktūrastruktūra

Polipeptidinė grandinė 1:1000
cis

(ω = 0°)
trans

(ω = 180°)

Wikipedia: Peptide_bond (2022.03.22 09:42)

d

Lehninger 1998, II leidimas,
182 ps. (vok. k.)

Linus Pauling & Corey, 193x (30-ji metai);
Rentgenostruktūrinės analizės duomenys

http://en.wikipedia.org/wiki/Peptide_bond


  

Kampų Kampų φφ ir  ir ψψ  atskaitos pradžia atskaitos pradžia 
bei kryptisbei kryptis

CC

CN



  

φ ir ψφ ir ψ  kampų skaičiavimaskampų skaičiavimas

Plokštumos normalė:

C
C

CN

n1

n2 C
C

N

n1

n1=
C C×C N

n1=
CC×C N

∣CC×C N∣

Kampas tarp plokštumų:

cos= n1⋅ n2=
 n1⋅n2

∣n1∣∣n2∣
sign=sign[ n1× n2]⋅

C C 



  

Ramačandrano diagramaRamačandrano diagrama



  

Lenardo-Džonso potencialai Lenardo-Džonso potencialai 
(Lennard-Jones potential)(Lennard-Jones potential)

http://en.wikipedia.org/wiki/Lenard-Jones_potential 

http://en.wikipedia.org/wiki/Lenard-Jones_potential


  

Amino rūgščių tipaiAmino rūgščių tipai



  

Amino rūgščių tipai (2)Amino rūgščių tipai (2)



  

Amino rūgščių tipai (3)Amino rūgščių tipai (3)



Repeat 1 V N V A G G G A V K I A S A S S V G - N 
Repeat 2 L A V Q A G G K V Q A T L L N A G G - T  
Repeat 3 L L V S A R Q S V Q L G A L S A R Q - A  
Repeat 4 
 

L S V N A G G A L K A D K L S A T G S R  

consensus 
 

L x V x A G G x V x L x x L x A x G - x 
 

 

positions 1   3   5   7   9  11  13  15  17    19  

 
 
 
 
 
 

 
 
 
 

 
 
 
 
 
 

 

2D plot

3D structure

Panaudojimas Panaudojimas 
struktūros spėjimuistruktūros spėjimui

Šią skaidrę maloniai pateikė/this slide was kindly provided by:
Dr Andrey Kajava
Group of Structural Bioinformatics and Molecular Modeling
Centre de Recherches de Biochimie Macromoléculaire, CNRS
Montpellier, FRANCE

Model
(Kajava et al., 2001)

Crystal structure
(Clintin et al., 2004)

318367
443 397

RMS deviation of C atoms is 1.1 Å 



  

Programos geometrijai Programos geometrijai 
analizuotianalizuoti

● Geometrinė analizė, Ramačandrano 
diagrama
– Procheck, WhatIf, WhatCheck, Coot, Pymol ...

● Antrinės struktūros priskyrimas
– DSSP, Stride

● PDB validacijos įrankiai:
– http://www.rcsb.org/pdb/

http://www.rcsb.org/pdb/static.do?p=software/software_links/analysis_and_verification.html
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