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В современной науке принято разделять структуру белков на различные иерархические уровни [1]. Первичная структура белков представляет собой последовательность аминокислот, которая образует в трехмерном пространстве различные вторичные структуры, наиболее распространенными и хорошо изученными из которых являются альфа-спирали и бета-тяжи, имеющие четко определенное строение и поэтому относящиеся к регулярным структурам. Есть также множество других регулярных структур, например, пи-спирали и спирали 3-10. Наконец, есть и нерегулярные структуры, которые изучены гораздо меньше, но имеют, тем не менее, принципиальное значение для функционирования всего белка, поскольку являются связующими частями для различных вторичных структур [2 - 4].
Недавно на кафедре биофизики физического факультета МГУ имени М.В. Ломоносова был разработан новый метод оценки хиральности спиральных структур белков [5 - 6]. Впоследствии предлагаемый нами метод был использован для оценки хиральности нерегулярных белковых структур. В качестве входных данных используется информация о взаимном расположении α-углеродов аминокислотных остатков цепи. Для определения хиральности используется математический аппарат аналитической геометрии, величина хиральности определяется благодаря свойству векторного произведения выдавать результат разного знака для правой и левой тройки векторов. Для расчетов использовались координаты атомов из файлов PDB [7 - 8]. Метод реализован посредством компьютерной программы на языке Python и опробован на большом количестве нерегулярных структур белков. Предложенный метод может быть полезен для определения хиральности различных элементов вторичной структуры белков и раскрытия закономерностей последовательностей этих элементов, что, в свою очередь, является важным звеном в понимании механизмов фолдинга.
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