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Со времени открытия структур типа «coiled-coil» были предприняты неоднократные попытки их математического описания [1 - 2]. Однако существующие подходы к рассмотрению таких структур не дают возможность оценить их знак хиральности, поскольку авторы этих подходов, как правило, не рассматривают правые суперспирали в принципе.
На кафедре биофизики физического факультета МГУ имени М.В.Ломоносова разработан принципиально новый метод оценки хиральности суперспиральных структур белков [3 - 4]. В предлагаемом нами методе для оценки знака хиральности суперспиральных белковых структур типа coiled coil в качестве входных данных используется информация о взаимном расположении α-углеродов аминокислотных остатков цепи. В основе метода лежит определение направления закрутки каждой отдельной α-спирали относительно оси всей суперспирали. Определение знака хиральности суперспирали сводится к определению направления угла между осью суперспирали и осями составляющих спиралей. Для расчетов использовались координаты атомов из файлов PDB [5 - 6]. Метод реализован посредством компьютерной программы на языке Python 3.7 и опробован на нескольких белках. Анализ результатов расчетов показал, что структуры типа «coiled-coil» являются в абсолютном большинстве левыми, хотя есть и небольшая доля правых суперспиралей. Такой вывод полностью согласуется с известными из научной литературы данными, а также с концепцией хиральной иерархии белковых структур [7]. 
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