Общее описание структуры белка mltA_ecoli
Компоненты структуры, описанной в документе PDB - 2AE0

Заголовок структуры: Hydrolase

Название структуры: CRYSTAL STRUCTURE OF MLTA FROM ESCHERICHIA COLI REVEALS A

UNIQUE LYTIC TRANSGLYCOSYLASE FOLD                      

В документе представлены следующие цепи макромолекул:

Идентификатор цепи
Число остатков
Название молекулы

X


345             

MEMBRANE-BOUND LYTIC MUREIN TRANSGLYCOSYLASE A

Комментарии:
В структуре 345 аминокислотных остатков вместо 364 как указано в файле *.fasta
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В документе представлены следующие низкомолекулярные вещества:

ID
Название
Формула
    
Число копий
Комментарии

EDO
1, 2-EthaneDiol
C2 H6 O2

1
       
1, 2-этандиол
ACY
Acetic Acid
C2 H4 O2

1

уксусная кислота
HOH
Water

H2 O


278

вода
Форма белка немного похожа на цилиндр, высота цилиндра приблизительно 70Å, радиус— 24,5Å.
(высота измерена между атомами SER142X.OG-ARG78X.NH; диаметр измерен между атомами SER3.X.CB-PRO51X.CB). 
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Объем белка, если принять его равным объему данного цилиндра, равен 42017,5π Å³ или около 42*10-9π μм³.
· Объем цилиндра высотой 2μм и радиуса 0,5μм равен 0,5π μм³. В клетке такого размера поместится 11904761 молекул белка mlta_ecoli.

· На линейке длинной 0,13μм уместится 18 молекул белка mlta_ecoli (при продольном расположение молекул, если принять их размер равным вышеописанному цилиндру).

Карта Рамачандрана 
Таблица. Измерение торсионных углов остатка Glutamine в белке mlta_ecoli, цепь X
	Название двугранного угла
	Угол определяется по координатам атомов
(обращение к атому в соответствие с синтаксисом RasMol, в скобках – название атома)
	Результат измерения с помощью RasMol

	φ
	9:X.C
(карбонильный углерод 9-го остатка цепи X)

	10:X.N
(амидная группа 10-го остатка цепи Х)
	10:X.Ca
(атом Са 10-го остатка цепи Х)
	10:X.C
(карбонильный углерод 10-го остатка цепи Х)
	-64,1

	[image: image9.png]-GLN1@:X.C

-GLY9:X.C
==GLN1@:X.N




ψ
	10:X.N
(амидная группа 10-го остатка цепи Х)
	10:X.Ca
(атом Са 10-го остатка цепи Х)
	10:X.C
(карбонильный углерод 10-го остатка цепи Х)
	11:X.N
(амидная группа 11-го остатка цепи Х)
	141,9

	ω
	10:X.Ca
(атом Са 10-го остатка цепи Х)
	10:X.C
(карбонильный углерод 10-го остатка цепи Х)
	11:X.N
(амидная группа 11-го остатка цепи Х)
	11:X.Ca
(атом Са 11-го остатка цепи Х)
	178,7


Картинка, иллюстрирующая измерение угла φ:
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Карты Рамачандрана для:

Глицина





Пролина
[image: image1.emf]Карта Рамачандрана для множества остатков глицина в 

белке mlta_ecoli
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[image: image2.emf]Карта Рамачандрана для множества остатков пролина в 

белке mlta_ecoli
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α-спиралей





β-листов

[image: image3.emf]Карта Рамачандрана для множества а-спиралей в белке 

mlta_ecoli
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[image: image4.emf]Карта Рамачандрана для множества б-листов в белке 

mlta_ecoli
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всех остатков кроме глицина и пролина

[image: image5.emf]Карта Рамачандрана для множества всех остатков кроме 

глицина и пролина в белке mlta_ecoli
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общая карта для белка mlta_ecoli
[image: image6.emf]Общая карта Рамачандрана для белка mlta_ecoli
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Для глицина нет каких-то характерных значений углов φ и ψ, они разбросаны по всей карте, но наблюдается скопление в области φ около -60˚ и ψ в диапазоне от -60˚ до -30˚, но это скопление предположительно принадлежит множеству α–спиралей.

Основная часть значений углов пролина на карте находится в области φ около -60˚ и ψ около 150˚.

Значения углов для α–спиралей отличаются мало, почти все точки на карте, принадлежащие этому множеству, находится в диапазоне φ от -80˚ до -50˚ и ψ от -60˚ до 0˚, и образуют очень густое скопление.

Картина для β–листов значительно отличается, хотя большинство значений опять же лежит в определенном диапазоне. Для угла φ это значения от -180˚ до -45˚, а для угла ψ это значения от 90˚ до 180˚.

Как видно из карты, некоторые значения углов для глицина и α–спиралей или β–листов совпадают, значит, эти остатки глицина включены в соответствующую структуру. Такая же ситуация и с пролином.
Исследование вторичной структуры белка

1. Выбор объекта исследования

спираль – остатки с 152 по 163
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пара анти-параллельных бета-тяжей – остатки с 82 по 87 и с 21 по 24

пара параллельных бета-тяжей – остатки с 96 по 103 и с 307 по 313

2. Исследование α-спирали 152-163 белка mlta_ecoli
2.1. Среднее значение угла φ = -58,46; угла ψ = -24,19.

2.2. Шаг спирали d приблизительно равен 5,3Å (атом Сα остатка n расположен почти точно над атомом Са остатка (n+7), и находится на среднем расстоянии в 10,6Å); число остатков на виток n около +3,5; радиус r приблизительно равен 2,3Å (расстояние между атомами Сα 154 и 156 остатков равно 5,27Å; 2 остатка – это 4/7 витка. По теореме Пифагора найдем длину хорды. 5,27*5,27=27,77. (5,3*4/7)*(5,3*4/7)=9,17. 27,77-9,17=18,6. Квадратный корень из 18,6 равен 4,31. Это длина хорды, близкой к диаметру спирали. Прикинем величину диаметра, это приблизительно 4,6Å.
2.3. Паттерн водородных связей в спирали—Н(n, n+4). Водородные связи, присутствующие в спирали: H(152,156), H(153,157), H(154,158), H(155,159), H(156,160), H(157,161), H(158,162), H(159,163).
2.4. Атомы Cβ расположены снаружи от спирали, вне ее витков.

2.5. a)







b)
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c)
2.6. а) Средняя длина водородной связи в исследуемой спирали приблизительно равна 3,02Å.

б) Нет, не поместится. Площадь, занимаемая «треугольником» молекулы воды, равна 0,8035Å2 (площадь равнобедренного треугольника, равная (0,23Å + 0,68Å)2*sin104˚= (0,8281*0,97)). Свободная площадь в поперечном срезе спирали равна 0,36*π Å2 (π*(r-1,7Å) 2). 0,8035<0,36*π. При этом длина большей стороны треугольника равна 1,12Å (высота равнобедренного треугольника равна боковой стороне умноженной на синус половины угла между боковыми сторонами треугольника или 0,91*sin52˚=0,72; далее по теореме Пифагора 0,8281-0,5184=0,3097; корень из 0,3097 равен 0,56 и это половина длины основания треугольника), а диаметр «круга» свободного места спирали равен (r – 1,7Å)*2=1,2Å. Поэтому если представить «треугольник» воды в виде буквы Т (как перекладину взять основание треугольника, а как ножку – высоту), и расположить ее так, что ее перекладина образует хорду, то расстояние от середины хорды до наиболее удаленной точки круга будет равно 0,64Å ((1,2 + (1,2-1,12))/2), то есть «ножка» не вместится в пределы круга.

в) Количество остатков—900. n=+3,5, следовательно, количество витков равно 900/3,5=257. d=5,3Å, следовательно, длина всей спирали  равна 257*5,3Å=1362,1Å.

3. Исследование антипараллельной β-структуры 82-87, 21-24 белка mlta_ecoli.
3.1. Среднее значение угла φ= -99,91; среднее значение угла ψ= 127,99.
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3.2. [image: image20.png]


Водородные связи в структуре: H(86,22), H(22,86), H(84,24), H(24,84), H(84,86), H(83,85). Паттерн межтяжевых связей H(n, m)(H(n-2, m+2). Паттерн внутритяжевых связей H(x, x+2).
3.3. Атомы Cβ расположены в стороне от структуры, каждая следующая связь Сα—Сβ направлена в сторону, противоположную предыдущей от бета-тяжа. При этом связи, соответственно расположенные на разных бета-тяжах, сонаправлены.
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4. Исследование параллельной β–структуры 96-103, 307-313 белка mlta_ecoli.
4.1. Среднее значение угла φ= -93,61; среднее значение угла ψ= 107,36.
4.2. Водородные связи в структуре: H(97,307), H(307,99), H(307,309), H(99,309), H(309,101), H(101,311), H(312,103). Прослеживается 2 зависимости межтяжевых водородных связей: H(n, m) и H(m, n+2), m=n+210. Из общей картины выпадает только одна связь H(312,103), чья зависимость H(m, n+1). Также присутствует одна внутритяжевая связь H(307,309) с паттерном H(x, x+2).

4.3. Атомы Cβ расположены в стороне от структуры, каждая следующая связь Cα—Cβ направлена в сторону, противоположную предыдущей от β–тяжа. При этом соответствующие связи на разных тяжах сонаправлены. Исключение составляют 100 и 312 остатки, не имеющие атомов Cβ, так как это глицин.


5. Сравнительное строение антипараллельной и параллельной β–структуры.

	
	Антипараллельная структура
	Параллельная структура

	Среднее значение угла φ
	-99,91
	-93,61

	Стандартное отклонение угла φ
	
	

	Среднее значение угла ψ
	127,99
	107,36

	Стандартное отклонение угла ψ
	
	

	Направление бета-тяжей
	противонаправлены
	сонаправлены

	
	
	

	
	
	

	
	
	


Исследование контактов разной природы в структуре белка mltA_ecoli.
 Контакты альфа-спирали 152-163 с остальной частью цепи Х белка mlta_ecoli
	Имя атома остатка спирали
	Имя контактирующего атома
	Расстояние в Å
	Предположительная природа контакта

	MET154X.CE
	TRP214X.CZ
	4,89
	Гидрофобное взаимодействие?

	MET154X.CE
	ILE211X.CG
	3,88
	Гидрофобное взаимодействие?

	MET154X.CE
	ILE211X.C
	4,44
	Гидрофобное взаимодействие?

	MET154X.CE
	LEU226X.CD
	4,43
	Гидрофобное взаимодействие?

	ASN156X.ND2
	SER150X.OG
	3,53
	Водородная связь?

	ASN156X.OD1
	SER150X.OG
	2,72
	Водородная связь?

	ASP155X.OD2
	ARG212X.NH2
	2,93
	Электростатическое взаимодействие?

	ASP160X.OD2
	ARG133X.NH1
	3,2
	Электростатическое взаимодействие?

	ASP160X.OD2
	ARG133X.NH2
	2,85
	Электростатическое взаимодействие?


Поиск дисульфидных мостиков
 В белке mlta_ecoli дисульфидные мостики отсутствуют. В белке присутствует 8 атомов серы, но все они принадлежат различным остаткам метионина, остаток цистеина в структуре отсутствует.
Поиск водородных связей между боковой группой серина и боковыми группами других остатков

В белке присутствуют две водородные связи между атомами кислорода боковой группы серина и атомами боковых групп других остатков; это GLN239.OE1–SER179.OG, находящиеся на расстоянии 2,74Å, и ASN156.OD1–SER150.OG, находящиеся на расстоянии 2,72Å. Атом OG серина может играть роль как донора, так и акцептора водорода, но в обоих случаях является донором, так как атомы OE1 глутамина и OD1 аспарагина могут быть только акцепторами.

Поиск ионных контактов в цепи Х белка mlta_ecoli
Общее количество заряженных атомов – 138, остатков – 76.
Количество положительно заряженных атомов – 72, остатков – 43.

Количество отрицательно заряженных атомов – 66, остатков – 33.

Ионные связи образуют 18 из 138 заряженных атомов, то есть приблизительно 13%.

Ионные связи образуют 14 из 76 заряженных остатков, то есть приблизительно 18,4%.
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