Выявление особенностей вторичных структур белков, связанных различными эволюционными отношениями
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Известно, что аминокислотная последовательность белка определяет его трёхмерную структуру, а структура определяет его функцию. В ходе эволюции организм может накапливать мутации в ДНК и, как следствие, в аминокислотной последовательности. Однако необязательно изменение аминокислотной последовательности полипептида приводит к изменению его трёхмерной структуры [1]. Таким образом, структура белка может быть более консервативна, нежели его аминокислотная последовательность. При этом белки со схожей структурой могут выполнять разные функции, а белки с разной структурой – схожие. Вопрос о том, как различаются распределения вторичных структур по полипептидным цепям белков, связаныx и не связаныx эволюционно, рассматривается в данной работе. 
Настоящая работа содержит анализ распределений вторичных структур (α-спиралей, β-листов, 310-спиралей, нерегулярных структур) по полипептидным цепям трёх групп доменов белков с общей архитектурой и топологией согласно базе данных CATH [2]. Выбранные группы белков относятся к классу преимущественно α-спиральные белки, имеют одинаковую архитектуру – ортогональный пучок, а также топологию – глобин-подобные белки, но различаются на уровне гомологичных суперсемейств. Одна группа белков – это глобины, которые эволюционно связаны друг с другом и являются белками-гомологами [3]. Другая группа – фикоцианины. В литературе высказываются идеи о возможной эволюционной связи фикоцианинов и глобинов [4]. Третья группа белков состоит из нескольких гомологичных групп по CATH с той же топологией, что две предыдущие. Эта группа гетерогенна по функциям и не рассматривается как эволюционно связанная с предыдущими двумя.
Структуры рассматриваемых белков были взяты из базы данных PDB [5]. Анализ распределений вторичных структур производился с помощью разработанных программ на языках python и R. В сумме было проанализировано 287 полипептидных цепей (212 глобинов, 67 фикоцианинов, 8 белков третьей группы). В результате получены диаграммы распределения вторичных структур для каждой группы. В работе приведены описательные и сравнительные характеристики полученных диаграмм распределений в рамках одного суперсемейства, а также выявлены различия и общие закономерности распределений вторичных структур по полипептидной цепи для всех трех классов.
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