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Данная работа посвящена исследованию с помощью эксперимента молекулярной динамики 

стабильности структурных мотивов типа 3β-уголок автономно вне белковой глобулы в водной 

среде. В исследованиианализировалисьпараметры: среднеквадратичное отклонение, изменение 

радиуса гирации, площади, доступной для растворителя, времени жизни мажорного 

конформера и торсионные углы, число водородных связей. В работе также решалась задача 

возможности снижения продолжительности молекулярно-динамического эксперимента для 

автономных 3β-уголков в водной среде. Был проведен сравнительный анализ поведения 

структур 3β-уголков в «длинной» (300 нс) и «короткой» (20 нс) траекториях. Полученные 

результаты «длинного» и «короткого» экспериментов молекулярной динамики доказывают 

стабильностьисследуемых структур в водном окружении, 3β-уголки сохраняют свою 

топологию. Оптимальным по времени молекулярно-динамическим экспериментом для 

исследуемого набора 3β-уголковявляется «короткий»,что позволяет существенно повысить 

производительность расчетов. Основным выводом нашей работы является: структура 3β-уголок 

является стабильной в воде, вне белковой глобулы, и может выступать в качестве 

самостоятельного объекта исследований в области структурной биологии. 

Ключевые слова: структурный мотив белковой молекулы, 3β-уголок, молекулярно-

динамический эксперимент, стабильность структуры. 
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This work is devoted to the study of the stability of 3β-corner structural motifs autonomously outside 

the protein globule in an aque using the molecular dynamics experiment. The following parameters 

were analyzed in the study: standard deviation, change in gyration radius, area accessible to the 

solvent, lifetime of the major conformer, torsion angles and number of hydrogen bonds. The problem 

of the possibility of reducing the duration of the MD experiment for autonomous 3β-corners in an aque 

was also solved. A comparative analysis of the behavior of the structures of 3β-corners in the "long" 

and "short" trajectories was carried out. Based on the results of the "long" and "short" molecular 

dynamics experiments, it was shown that the studied 3β-corners retain their topology. The time-

optimal molecular dynamics experiment for the studied set of 3β-corners is "short", which makes it 

possible to significantly increase the productivity of calculations. The main conclusion of our work is 

that the structure of the 3β-corner is stable in water, outside the protein globule, and can act as an 

independent object of research in the structural biology. 

Key words: structural motif of a protein molecule, 3β-corner, molecular dynamics experiment, 

structure stability. 
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1.Введение 

Структурные 

мотивыбелковыхмолекулимеютуникальныеи 

компактные укладки полипептидной цепи в 

пространстве; и, возможно, они являются 

зародышами в процессе сворачивания белков, а 

остальные участки цепи могут пристраиваться к 

ним в соответствии с простыми правилами, 

полученными из известных принципов строения 

белка.Структурные мотивы изучаются многими 

научными коллективами[1–15]. Они используются в 

качестве стартовых структур для поиска возможных 

укладок полипептидной цепи при моделировании 

структуры белков[16–19], а также для создания 

системы структурной классификации белков [20–

21]. 

Приведем определение структурного мотива: 

 структурным мотивом может считаться 

только повторяющаяся во многих белках или в 

пределах одной полипептидной цепи 

пространственная структурная единица; 

 данные структуры образованы только 

последовательно идущими по полипептидной цепи 

элементами вторичной структуры; 

 для каждого типа структурного мотива 

определены и неизменны: число, типы и порядок 

следования вдоль цепи элементов вторичной 

структуры, из которых он состоит, а также взаимное 

расположение этих элементов в пространстве; 

 структурные мотивы одного типа, 

найденные в различных (как в гомологичных, так и 

в негомологичных) белках, могут различаться 

длинами образующих элементов вторичных 

структур (α-спиралей и/или β-участков), а также 

длинами и конформациями соединяющих их 

нерегулярных участков, но общая укладка 

полипептидной цепи (или общий ход 

полипептидной цепи в пространстве) неизменна.  

Итак, структурный мотив является комбинацией 

нескольких элементов вторичной структуры (α- и β-

структур). Простейшими являются структурные 

мотивы, состоящие из двух элементов вторичной 

структуры, имеющих уникальные укладки 

полипептидной цепи в пространстве. Примерами 

простейших супервторичных структур являются α-

α-, β-β-уголки, α-α-, β-β-шпильки, L-образные и V-

образные структуры и др. Данная работа посвящена 

исследованию часто встречаемой и имеющей 

уникальную укладку в пространстве структуру: 3β-

уголок[22]. 

2.Объект исследования и его 

определение 

Этот структурный мотив открыл и описал в 1992 

году А.В. Ефимов [22]. 3β-Уголок – это 

структурный мотив, представляющий собой Z-

образный β-лист, сложенный сам на себя таким 

образом, что две составляющие его β-шпильки 

упакованы ортогонально в двух разных слоях, а 

центральный β-тяж изгибается приблизительно на 

90° при переходе из одного слоя в другой, образуя 

при этом полвитка правой суперспирали. 

Данный структурный мотив имеет уникальную 

укладку составляющих его вторичных структур, 

образуя компактную пространственную 

конструкцию, и удовлетворяет всем пунктам 

определения супервторичной структуры. При этом 

3β-уголки, обнаруженные в различных белках, при 

неизменности общей пространственной укладки 

полипептидной цепи могут различаться: 

– длинами β-тяжей; 

– длинами и конформациями соединяющих их 

нерегулярных участков (витков, петель, изгибов); 

– а также конформациямиа минокислотных 

остатков, обеспечивающих изгиб полипептидной 

цепи приблизительно на ~90° и ее переход из 

одного β-слоя в другой с образованием правой 

суперспирали. Показано, что в местах перехода из 

одного β-слоя в другой полипептидная цепь может 

приобретать конформацию β-сгиба (β-bend) [23] или 

образовывать стандартную структуру с βαββ-, 

ββαLβ-, βαγβ-, βααγβ- или βεβ-конформацией [22]. В 

указанных структурах γ-конформация соответствует 

области с углами φ = (–90 ± 30)°, ψ = (0 ± 30)°; а ε-

конформация – φ = (110 ± 30)°, ψ = (–170 ± 20)°. 

Чаще всего эти переходные участки заняты Gly, 

иногда остатками с небольшими или гибкими 

боковыми цепями[24]. 

Установлено, что структурный мотив3β-уголок 

часто встречается как в гомологичных, так и 

негомологичных белках и доменах.Хорошо 

известнымалыебелки, состоящие только из 3β-

уголков и коротких нерегулярных участков, 

примыкающих к 3β-уголкам [25]. Все это говорит о 

том, что данный мотив может принимать свою 

уникальную структуру как таковую и может быть 

ядром, вокруг которого находится оставшаяся часть 

молекулы или домена в сложенном виде. Таким 

образом, 3β-уголок может быть взят в качестве 

стартовой конструкции для поиска возможных 

укладок полипептидной цепипри моделировании 

структуры белков, а также использован при 

создании системы структурной классификации 

белков. 

3. Исследование стабильности структур 

Работа посвящена изучению стабильности 

структурного мотива типа 3β-уголок автономно вне 

белковой глобулы в водной среде. Для этого был 

проведен эксперимент молекулярной динамики 

(МД) [26], в ходе которого анализировались 

параметры: среднеквадратичное отклонение, 

изменение радиуса гирации, площади, доступной 

для растворителя, времени жизни мажорного 

конформера и изменения торсионных углов, числа 

водородных связей. В ходе анализа результатов 

молекулярно-динамического  
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Рис. 1. Значения радиуса гирации (Rg), RMSD (желтые точки) и населенности мажорного кластера (черные 

точки) в ходе «длинного» эксперимента молекулярной динамики для 3β-уголковPDBID2K3B цепь А (Cα: 3–42) и 

PDBID 1V6Z цепь А (Cα: 33–64).Над рисунками даны названия структур, ось ОХ – продолжительность 

эксперимента, 300нс. Ось ОУ – значения RMSD и Rg, нм. 

 

эксперимента мы наблюдаем сохранение геометрии 

3β-уголков. В эксперименте молекулярной 

динамики участвовали исследуемые структуры, 

распознанные и отобранных из структур белковых 

молекул, зарегистрированных в банке белковых 

структур PDB (https://www.rcsb.org/) [27]. 

Геометрические характеристики были получены 

путем кластеризации молекулярно-динамической 

траектории и соответствуют значениям для 

конформера в мажорном кластере. Под мажорным 

кластером мы понимаем конформер исследуемой 

структуры, который населяет траекторию не менее 

80% от полной продолжительности эксперимента. 

В работе также решалась задача возможности 

снижения продолжительности молекулярно-

динамического эксперимента для автономных 3β-

уголков в водной среде. Был проведен 

сравнительный анализ поведения структурных 

мотивов 3β-уголков в «длинной» (300 нс) и 

«короткой» (20 нс) траекториях. Вопрос о 

сокращении времени эксперимента встал перед 

нами в связи с тем, что: 

– кластеризация траектории позволяет нам выявить 

конформер, населяющий траекторию значительный 

процент времени (не менее 80% времени). В 

МДэксперименте мы не наблюдаем сколь-нибудь 

значимых изменений значений геометрических 

характеристик для 3β-уголков между «длинной» и 

«короткой» траекториями;  

– обоснованное снижение времени МД позволяет 

существенно повысить производительность 

расчетов. 

  

https://www.rcsb.org/
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Рис. 2. Значения радиуса гирации (Rg), RMSD (желтые точки) и населенности мажорного кластера (черные 

точки) в ходе «короткого» эксперимента молекулярной динамики для 3β-уголковPDBID2K3B цепь А (Cα: 3–42) и 

PDBID 1V6Z цепь А (Cα: 33–64).Над рисунками даны названия структур, ось ОХ – продолжительность 

эксперимента, 20 нс. Ось ОУ – значения RMSD и Rg, нм. 

 

На рис. 1 и рис. 2 представлены в качестве 

примера результаты «длинного» и «короткого» 

экспериментов молекулярной динамики для двух 

структурных мотивов 3β-уголков:PDBID2K3B цепь 

А (Cα: 3–42) и PDBID 1V6Z цепь А (Cα: 33–

64).Рисунки иллюстрируют значения радиуса 

гирации (Rg), RMSD (желтые точки) и населенности 

мажорного кластера (черные точки) в ходе 

«длинного» (рис. 1) и «короткого» (рис. 2) 

экспериментов молекулярнойдинамики. 
Как видно из рисунков, значения радиусов 

гирации вдоль траектории МД в «длинной» и 

«короткой» динамике остаются неизменными и 

составляют около 1 Å. Аналогичный результат 

крайне схожих значений мы наблюдаем для 

значений RMSDвдоль «длинной» и «короткой» МД, 

которые соответствуют ~ 2 Å (рис. 1 и рис. 2). 

Полученные результаты «длинного» и 

«короткого» экспериментов молекулярной 

динамики 

обосновываютстабильностьисследуемыхструктур в 

водном окружении. Оптимальным по времени 

молекулярно-динамическим экспериментом для 

исследуемых структур 3β-уголков является 

«короткий»эксперимент (20 нс), что позволяет 

существенно повысить производительность 

расчетов. 

Основным выводом нашей работы является: 

структура 3β-уголок является стабильной в воде, 

вне белковой глобулы, и может выступать в 

качестве самостоятельного объекта исследований в 

области структурной биологии. 
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