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Белки являются ключевым элементов в любых биологических си-

стемах, без их участия не протекает ни один процесс регуляции, не про-

ходит ни одно преобразование молекул. Понимание принципов органи-

зации белков является обязательным условием осмысленного влияния на 

их функционирование, открывая путь для «управления» функционирова-

нием биологических систем. Сложившиеся в середине XX века пред-

ставления о структурной организации белков не позволили создать мето-

дологию, позволяющую определять, какие именно изменения необходи-

мо внести в первичную структуру белков, чтобы получить необходимые 

изменения в их пространственной организации и функционировании. И 

хотя еще в работе [1] была высказана мысль о том, что все характеристи-

ки белковых молекулярных машин «записаны» в их первичной структу-

ре, до сих пор не удавалось выявить какую-либо организацию белка, 

анализируя только аминокислотные последовательности полипептидных 

цепей [2, 3]. Причиной такого состояния дел является существующая па-

радигма структурной организации белков, основанная на чисто химиче-
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ском взгляде на полимерную цепь формирующих первичную структуру 

«белковых молекулярных машин».  

В рамках этой парадигмы естественным «элементарным звеном» 

является аминокислотный остаток. Однако, функциональными свой-

ствами белка обладают не любые полипептиды, а только те, которые 

прошли через «сито» молекулярной эволюции. Чтобы понять принципы 

структурной организации белковых молекулярных машин, необходимо 

выявить, что внесла молекулярная эволюция в полимерные цепи первич-

ных структур белков. Для того, чтобы выявить эти особенности, нами 

использовалась информационная энтропия [4]. В качестве объектов ис-

следования были использованы первичные структуры белков из различ-

ных релизов базы данных NRDB. 

На рис. 1 приведена схема использованного нами метода анализа 

первичных структур белков. Последовательно рассматривались все ами-

нокислотные последовательности в исследуемом наборе первичных 

структур белков. В аминокислотной последовательности белка длиной L  

задавалась позиция «якорного остатка» n  в позициях от 1 до 1L . Опре-

делялась частота k

ijF  встречаемости пары аминокислотных остатков типа 

i  и типа j , разделенных в последовательности k  позициями. Значения 

изменялись от 1 до 40 . Таким образом, были сформированы матрицы 

(размером 2020x ) частот встречаемости пары аминокислотных остатков i  

и j , характеризующие расстояние между ними k . 

 

 
Рис.1. Схематическое представление метода анализа аминокислотных 

последовательностей белковых молекулярных машин. 

Для определения того, как много структурной информации содер-

жится в каждой такой матрице, использовалось уравнение (1) для расчета 
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информационной энтропии, предложенное в работе [4]. Для того, чтобы 

была возможность использовать уравнение (1) из матриц частот встреча-

емости аминокислотных остатков k

ijF  были получены матрицы вероятно-

стей встречаемости пар аминокислотных остатков k

ijP . 
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На рис. 2А представлены значения нормированной информационной 

энтропии 0/ SS k  как функции расстояния между аминокислотными остат-

ками k , полученные для различных релизов (30, 60 и 90) базы NRDB. На 

рис. 2В из этой зависимости путем фильтрации убрана колебательная со-

ставляющая, имеющая периоды 3.6 и 2.9. Колебательная составляющая 

связана с наличием у белков спиралеобразных типов локальной про-

странственной организации. 

 

 
 

Рис.2. (А) Нормированная информационная энтропия 0/ SS k  как функция 

расстояния между аминокислотными остатками k , полученная для рели-

зов 30, 60 и 90 базы NRDB. (В) Нормированная информационная энтро-

пия 0/ SS k  после фильтрации колебательной составляющей. 

 

Полученные результаты показали, что в первичных структурах бел-

ков для участков с характерной длиной в 5 остатков наблюдается посто-

янный и низкий уровень информационной энтропии. Этот результат поз-

волил ввести понятие «информационной единицы». Такой подход позво-

лил разработать метод анализа информационной структуры белка 

(АНИС метод), который в качестве «элементарных звеньев» белка ис-

пользует «информационные единицы» и позволяет при анализе амино-

кислотных последовательностей белков выявлять иерархически органи-
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зованные области с повышенным содержанием структурной информации 

(рис. 3). 

 

 
Рис. 3. Примеры расчетов информационных структур белков. L  - номер 

остатка в последовательности. 2/a  - размер области, для которой оцени-

валось количество структурной информации. 

 

Применение АНИС метода позволило выявить особенности струк-

турной организации ряда ферментов и объяснить механизм их функцио-

нирования. 
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