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Öåëè ïîñòðîåíèÿ ìîëåêóëÿðíîé ïîâåðõíîñòè

Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïëîùàäè ïîâåðõíîñòè ìîëåêóëû

Äëÿ âèçóàëèçàöèè íà ïîâåðõíîñòè ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî

ïîòåíöèàëà, ãèäðîôîáíûõ îáëàñòåé è äðóãèõ

õàðàêòåðèñòèê

Äëÿ âûÿâëåíèÿ ïîëîñòåé, êàíàëîâ â áåëêå, êàðìàíîâ è ò.ï.

Äëÿ âûÿâëåíèÿ îñòàòêîâ, ýêñïîíèðîâàííûõ íà ïîâåðõíîñòè

áåëêà

Äëÿ ïîèñêà ñõîäíûõ îáëàñòåé ïîâåðõíîñòè

. . .
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Òèïû ìîëåêóëÿðíîé ïîâåðõíîñòè

vdWS: Âàí-äåð-Âààëüñîâà

SAS: äîñòóïíàÿ äëÿ âîäû

MS: ïîâåðõíîñòü Êîííîëëè

Âàí-äåð-Âààëüñîâû ðàäèóñû

(�A) äëÿ àòîìîâ íåêîòîðûõ

ýëåìåíòîâ (ïî Ëè-Ðè÷àðäñó):
S 1.80 N 1.55

P 1.80 C 1.70

O 1.52 H 1.20
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Òèïû ìîëåêóëÿðíîé ïîâåðõíîñòè
vdWS: Âàí-äåð-Âààëüñîâà

Âàí-äåð-Âààëüñîâà ïîâåðõíîñòü ñîñòîèò èç òî÷åê, ëåæàùèõ íà

Âàí-äåð-Âààëüñîâàõ ñôåðàõ àòîìîâ ìîëåêóëû è íå ïîïàäàþùèõ

âíóòðü Âàí-äåð-Âààëüñîâûõ ñôåð äðóãèõ àòîìîâ.

Ìîæåò ñîäåðæàòü ñêâîçíûå ïðîñâåòû (ñìîòðè íà ðèñóíêå

ñëåâà).
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Òèïû ìîëåêóëÿðíîé ïîâåðõíîñòè
SAS: äîñòóïíàÿ äëÿ âîäû

Äîñòóïíàÿ äëÿ âîäû ïîâåðõíîñòü îïèñàíà öåíòðîì ñôåðè÷åñêîé

ìîëåêóëû âîäû (ðàäèóñ 1.4 �A), ¾ïðîêàòàííîé¿ âîêðóã àòîìîâ

áåëêà.
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Òèïû ìîëåêóëÿðíîé ïîâåðõíîñòè
SAS: äîñòóïíàÿ äëÿ âîäû

SAS íå ïîäõîäèò äëÿ èçó÷åíèÿ ïîâåðõíîñòè êîíòàêòà äâóõ

áåëêîâ èç-çà ïåðåêðûâàíèÿ ïîâåðõíîñòåé áåëêîâ.
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Òèïû ìîëåêóëÿðíîé ïîâåðõíîñòè
MS: ïîâåðõíîñòü Êîííîëëè

Ïîâåðõíîñòü Êîííîëëè îïèñàíà ïîâåðõíîñòÿìè ìîëåêóë âîäû,

íàõîäÿùèìèñÿ â êîíòàêòå ñ áåëêîì;

¾ïîâåðõíîñòü, èñêëþ÷àåìàÿ ðàñòâîðèòåëåì¿: ïîâåðõíîñòü òåëà,

ïîëó÷àþùåãîñÿ ïðè èñêëþ÷åíèè èç îáúåìà òî÷åê, â êîòîðûõ

ìîæåò íàõîäèòüñÿ ðàñòâîðèòåëü.
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Ïîâåðõíîñòü ìîëåêóëû (Connolly surface)

Ñîñòîèò èç äâóõ ÷àñòåé:

Ïîâåðõíîñòü êîíòàêòà îáðàçîâàíà òî÷êàìè
âàí-äåð-âààëüñîâûõ ñôåð àòîìîâ áåëêà, êîòîðûõ ìîæåò
êîñíóòüñÿ âàí-äåð-âààëüñîâà ñôåðà ìîëåêóëû âîäû.

Ñîñòîèò èç âûïóêëûõ ó÷àñòêîâ ñôåð.

Äîïîëíèòåëüíàÿ ïîâåðõíîñòü îáðàçîâàíà ïîâåðõíîñòüþ
ìîëåêóë âîäû, êàñàþùèõñÿ áåëêà â äâóõ èëè òðåõ òî÷êàõ.

Âîãíóòûå ñôåðû îáðàçóþòñÿ ïðè êîíòàêòå ìîëåêóëû âîäû
îäíîâðåìåííî ñ òðåìÿ òî÷êàìè áåëêà.
Òîðîèäàëüíûå ó÷àñòêè îáðàçóþòñÿ ïðè äâèæåíèè øàðèêà
ìîëåêóëû âîäû ìåæäó äâóìÿ ôèêñèðîâàííûìè ãðóïïàìè
áåëêà.
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Ïîâåðõíîñòü ìîëåêóëû (Connolly surface)
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Ïîâåðõíîñòü ìîëåêóëû (Connolly surface)
Âîãíóòûå ñôåðû
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Ïîâåðõíîñòü ìîëåêóëû (Connolly surface)
Òîðîèäàëüíûå ó÷àñòêè
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Îñíîâíûå àëãîðèòìû ïîñòðîåíèÿ ïîâåðõíîñòè è
âû÷èñëåíèÿ å¼ ïëîùàäè

Ïðèáëèæåííûå àíàëèòè÷åñêèå

(Richards and Lee, 1971; Wodak and Janin, 1980)

Ïðåäñòàâëåíèå ïîâåðõíîñòè òî÷êàìè

(Shrake and Rupley, 1973; Connolly, 1983)

Òî÷íûå àíàëèòè÷åñêèå ìåòîäû

(Gibson and Scheraga, 1987; Richmond, 1984)
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Ìåòîä ñðåçîâ Ëè � Ðè÷àðäñà äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïëîùàäè
SAS
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Ìåòîä òî÷å÷íîé ïîâåðõíîñòè Êîííîëëè

Ïîâåðõíîñòü ïðåäñòàâëåíà òî÷êàìè:

Ïîâåðõíîñòü êîíòàêòà
Äîïîëíèòåëüíàÿ ïîâåðõíîñòü � òîðîèäàëüíàÿ
Äîïîëíèòåëüíàÿ ïîâåðõíîñòü � ñôåðè÷åñêàÿ

×èñëî îòîáðàííûõ òî÷åê ïðîïîðöèîíàëüíî ïëîùàäè

ïîâåðõíîñòè áåëêà

Íà ýòèõ òî÷êàõ ìîæåò áûòü ïîñòðîåíà òðèàíãóëÿöèÿ

ïîâåðõíîñòè äëÿ âèçóàëèçàöèè (èëè áîëåå òî÷íîãî

ïîäñ÷åòà ïëîùàäè)
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Àëãîðèòì Shrake-Rupley

Âîêðóã êàæäîãî àòîìà íà ðàññòîÿíèè, ðàâíîì ñóììå

Âàí-äåð-Âààëüñîâà ðàäèóñà è ðàäèóñà ìîëåêóëû âîäû,

ñîçäàåòñÿ ðàâíîìåðíàÿ ñåòü òî÷åê.

Äëÿ êàæäîé òî÷êè ïðîâåðÿåòñÿ, ¾óòîïëåíà¿ ëè îíà â

îêðóæàþùèõ àòîìàõ èëè ÿâëÿåòñÿ äîñòóïíîé äëÿ

ðàñòâîðèòåëÿ.

×èñëî îòîáðàííûõ òî÷åê ïðîïîðöèîíàëüíî ïëîùàäè

ïîâåðõíîñòè áåëêà
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Âëèÿíèå ïàðàìåòðîâ íà ðåçóëüòàò
Íà ïðèìåðå Shrake-Rupley

ðàäèóñ ìîëåêóëû ðàñòâîðèòåëÿ

(óìåíüøåíèå ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ ðåçóëüòàòà)

Âàí-äåð-Âààëüñîâû ðàäèóñû àòîìîâ

Íàëè÷èå âîäîðîäîâ â ñòðóêòóðå (åñëè íåò � èõ ðàäèóñ
ìîæåò áûòü íåÿâíî ó÷òåí â ðàäèóñàõ àòîìîâ îñòàëüíûõ
ýëåìåíòîâ)

Êîëè÷åñòâî òî÷åê, ñîçäàâàåìîå íà êàæäîé ñôåðå

(óâåëè÷åíèå ïðèâîäèò ê ïîâûøåíèþ óðîâíÿ äåòàëèçàöèè)
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Àíàëèòè÷åñêèé ìåòîä îïðåäåëåíèÿ ïëîùàäè ïîâåðõíîñòè
(Kratky, 1981)

Ïëîùàäü SA vdW ñôåðû àòîìà A ðàâíà 4πr2

Íóæíî íàéòè ïëîùàäü (SA)0 îáëàñòè, íå ïîïàäàþùåé
âíóòðü vdW ñôåð äðóãèõ àòîìîâ; òîãäà S =

∑
A

(SA)0.

Äëÿ äâóõ ïåðåñåêàþùèõñÿ ñôåð ïëîùàäü SA,B îáëàñòè íà

1-é ñôåðå, ïîïàäàþùåé âíóòðü 2é, âû÷èñëÿåòñÿ (â

çàâèñèìîñòè îò ðàäèóñîâ è ðàññòîÿíèÿ ìåæäó öåíòðàìè).

Òàêæå ìîæåò áûòü âû÷èñëåíà ïëîùàäü áîëåå ñëîæíûõ

ïåðåñå÷åíèé è, ñëåäîâàòåëüíî, (SA)0.

17 / 27



Ïîâåðõíîñòü êîíòàêòà äâóõ ìîëåêóë A è B

Scont =
SA + SB − SA∪B

2
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Ïîâåðõíîñòü êîíòàêòà ÄÍÊ (öåïü B) ñ äèìåðîì áåëêîâ
(öåïè A è D) íà ôîíå ïðîâîëî÷íîé ìîäåëè äâîéíîé
ñïèðàëè (PDB 1WET)
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Ýêñïîíèðîâàííîñòü àìèíîêèñëîòíîãî îñòàòêà áåëêà

Äëÿ êàæäîãî îñòàòêà ñ÷èòàåòñÿ ïëîùàäü, âûõîäÿùàÿ íà

ìîëåêóëÿðíóþ ïîâåðõíîñòü (äîïîëíèòåëüíàÿ ïëîùàäü

äåëèòñÿ ìåæäó ñîñåäÿìè)

Ýòà ïëîùàäü ñðàâíèâàåòñÿ ñ ìàêñèìàëüíî âîçìîæíîé �

ïðè ïîëíîñòüþ ðàñêðûòîé áîêîâîé öåïè îñòàòêà òîãî æå

òèïà â ñîñòàâå òðèïåïòèäà Gly � X � Gly.

Âû÷èñëÿåòñÿ ïðîöåíò ýêñïîíèðîâàííîñòè
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Ýêñïîíèðîâàííîñòü áîêîâîé öåïè Leu
(ïîõîæèå ãðàôèêè ó Val, Ile, Met)

90% Leu ýêñïîíèðîâàíû íà 38% èëè ìåíåå.
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Ýêñïîíèðîâàííîñòü áîêîâîé öåïè Lys
(ïîõîæèå ãðàôèêè ó Arg, Gln, Glu, Asn, Asp)
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Ýêñïîíèðîâàííîñòü áîêîâîé öåïè Cys

90% Cys ýêñïîíèðîâàíû íà 22% èëè ìåíåå.
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Ñåðâèñû
PROTORP

Ñåðâèñ ñëóæèò äëÿ àíàëèçà ïîâåðõíîñòåé ìåæäó áåëêàìè.

Ìîæíî çàãðóçèòü ñâîé PDB-ôàéë èëè óêàçàòü PDB èç áàíêà.

Âûäàåò îãðîìíîå êîëè÷åñòâî èíôîðìàöèè î

âçàèìîäåéñòâóþùèõ áåëêàõ, â òîì ÷èñëå ïëîùàäü êîíòàêòîâ,

äîëþ ãèäðîôîáíûõ âçàèìîäåéñòâèé, êîëè÷åñòâî âîäîðîäíûõ

ñâÿçåé, ñîëÿíûõ ìîñòèêîâ, äèñóëüôèäíûõ ñâÿçåé è

ñâÿçûâàþùèõ ìîëåêóë âîäû.

24 / 27



PyMol

vdWS: show spheres

SAS: show dots; set dot_mode,1; set dot_density,3

Ìîëåêóëÿðíàÿ ïîâåðõíîñòü (Êîííîëëè): show surface

Ïîêàçàòü ïîâåðõíîñòü êîíòàêòà ìîëåêóë a c ìîëåêóëîé b:

show surface, a and (b around 5.0)

Ïîêàçàòü ïîâåðõíîñòü ïîëóïðîçðà÷íîé:

set transparency, 0.5
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Ññûëêè

Ïðè ïîäãîòîâêå äàííîé ïðåçåíòàöèè áûëè èñïîëüçîâàíû

ìàòåðèàëû ñ ñåðâåðà êîìïüþòåðíîãî êëàññà ÔÁÁ, Pymol Wiki,

Wikipedia, msg.ucsf.edu.
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Ìåòîä ñðåçîâ Ëè � Ðè÷àðäñà äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïëîùàäè
SAS

Ñîçäàåòñÿ ñåðèÿ ïàðàëëåëüíûõ ñðåçîâ, íàõîäÿùèõñÿ íà

ôèêñèðîâàííîì ðàññòîÿíèè äðóã îò äðóãà.

Äëÿ êàæäîãî ñðåçà íàõîäÿòñÿ ¾êðóãè¿ îò àòîìîâ.

Âû÷èñëÿåòñÿ äëèíà ãðàíèöû.

Óìíîæàåòñÿ íà ðàññòîÿíèå ìåæäó ñðåçàìè.

Áåðåòñÿ ñóììà ïî âñåì ñðåçàì
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