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بررسی تمایل مجاورت اسیدهای آمینه با یکدیگر در مارپیچهای آلفا 
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مقدمه 
    مارپیچ آلفا از ساختمانهای رایج دوم در پروتئینها اســت. 
اولین و آخرین چهار اسید آمینه در مارپیچهای آلفا به دلیــل 
اینکه C=O و N-H آزاد جــهت تشـکیل بنـد هیـدروژنـی بـا 
زنجیرههای جانبی دارند منحصر به فرد هستنـد بنابراین دو 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

طرف مارپیچ آلفا تا کنون توسط پژوهشگران متعددی مورد 
مطالعه قرار گرفته است(1-10).  

    مکانهای مورد بررسی توسط محققان در این مــارپیچـها 
 ،N3 ،N4 ،M ،C4 ،C3 ،C2 ،C1 ،Ccap,C’ :عبارتنـــــد از

 
 

چکیده  
    به منظور بررسی تمایل اسیدهای آمینه مجاور(دوتایی) در ساختمانهای دوم از نــوع مـارپیـچ آلفـا، مکانـهای مـورد
مطالعه در مارپیچ آلفا بدین شکل انتخاب شدند: ’N’ ،Ncap ،N1 ،N2 ،N3 ،N4 ،M ،C4 ،C3 ،C2 ،C1 ،Ccap ،C. در
،N’Ncap ،Ncap N1 ،N1N2 ،N2N3 ،N3N4 ،M1M2 :این مکانها توالیهای دوتایی مورد بررسی عبارت بودند از
’M2M3 .C4C3 ،C3C2 ،C2C1 ،C1Ccap ،CcapC. ترجیح قرار گرفتن هر اسید آمینه در هر جایگاه مارپیچ آلفــا و

ترجیح قرار گرفتن 400 توالی دوتایی در جایگاههای دوتایی مختلف مارپیچ آلفا محاسبه و مقایسه شــد. بدیـن منظـور
یک بانک اطلاعاتی از مارپیچ آلفا با 3705 مارپیچ طراحی شد و مورد استفاده قرار گرفت. در این بانک مارپیچها حداقل
Single Local .ــه 696 پروتئیـن بـا تشـابه کمـتر از 25% تشـکیل شـده بودنـد دارای 7 اسید آمینه بوده و از مجموع
Propensity(SLP) برای همه 20 اسید آمینــه در جایگاهـهای مختلـف مـارپـیچ آلفـا محاسـبه گردیـد. عـلاوه بـر ایـن

Observed Doublet Local Propensity(DLPo) کـه براسـاس تکـرار اسـیدهای آمینـه دوتـایی اسـتوار اسـت و

ــبه Expected Doublet Local Propensity(DLPe) که بطور مستقیم از روی SLP اندازهگیری می شود نیز محاس

ــاه دوتـایی خـاص از مـارپیـچ آلفـا DLPo بیـش از شد. هر گاه ترجیح قرار گرفتن یک جفت اسید آمینه معین در جایگ
ترجیح محاسبه شده توسط حاصل ضرب جایگاههای تکی در مارپیچ آلفا DLPe باشد یا به عبارت دیگـر در صورتـی
که DLPo>>DLPe باشد، این مسئله تمایل 2 اسید آمینه خاص را در مجاورت با یکدیگر در آن جایگاه از مارپیچ آلفا
Met-Thr :ــارتند از نشان میدهد. نتایج حاصل نشان داد که توالیهای دوتایی که در آنها DLPo>>DLPe میباشد عب
Thr-Gly ،C2C1 ــان در مکان Glu-Pro ،N’Ncap در مکان Pro-Arg ،NcapN1 در مکان Lys-His ،N1N2 در مک
در مکان C1Ccap و در نهایت Gln-Pro در مکان ’CcapC. علاوه بر این، اسید آمینه Gly در مکــان Ccap بـا تمـایل
زیادی همراه اسید آمینههای هیدروفوب در مکان ’C مشاهده میشــود. بررسـی تمـایل مجـاورت اسـیدهای آمینـه در
مارپیچهای آلفا، میتواند در طراحی مارپیچــهای آلفـای جدیـد موجـود در پروتئینـها و ایجـاد تغیـیرات مـورد نظـر در

مارپیچهای آلفا مورد استفاده قرار گیرد.   
         

کلیدواژهها:   1 – ساختمان دوم   2 – انتهای آمینی   3 – انتهای کربوکسیلیک    4 – آنالیز توالیها  
                        5 – بیوانفورماتیک  

ــالی و این مقاله بخشی است از پایان نامه خانم زرین مینوچهر جهت دریافت مدرک دکترای بیوفیزیک به راهنمایی  دکتر بهرام گلیایی سال 1381. این تحقیق تحت حمایت م
پشتیبانی معاونت پژوهشی دانشگاه تهران انجام شده است.(شماره ثبت: 521/1/395) 

ــهران، تـهران، I) کارشناس ارشد بیوفیزیک و دانشجوی دوره دکترای بیوفیزیک، مرکز تحقیقات بیوشیمی ـ بیوفیزیک، دانشگاه علوم پزشکی و خدمات بهداشتی ـ درمانی ت
ایران. 

II) استاد گروه بیوفیزیک، مرکز تحقیقات بیوشیمی ـ بیوفیزیک، دانشگاه علوم پزشکی و خدمات بهداشتی ـ درمانی تهران، تهران، ایران(*مولف مسئول). 
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N’Ncap ،N1 ،N2. مکانــهای Ncap و Ccap، اســـیدهای 

آمینـهای هسـتند کـه زوایـایی φ و ψ آنـها در بخـش مجــاز 
مارپیچ آلفا قرار نمیگــیرد امـا بنـد هیـدروژنـی  i ،i + 4 را 

تشکیل میدهد(7).  
    مکانهــــای Ń ،Ć اسیــــدهای آمینـــــــه دو طــــــرف 
 Ncap ،Ccap ـــــت خارجــــی مــارپیــچ آلفــا در دو سمـ

میباشند.  
    اولیـن تحقیقـات در رابطـــه بـا محتـــوی اسیـــد آمینـه 
موجـود در سـاختمانهای دوم بـه کمـــک 60 پروتئیــن کــه 
ساختمان آنها مشخص شده بود صورت گرفت و نشـان داد 
 ،Trp که اسیدهای آمینــه با زنجیــره جــانبی بـزرگ مـانند
ــا را ترجیـح میدهنــــد و  Val ،Ile ،Thr ،Phe ساختمان بت

آنهایـــی که دارای زنجــیره جـانبی قطبـــی هسـتند (مـانند 
ــد (Gly و  Ser ،Asp ،Asn) یـا زنجـیره جـانبی خـاص دارن

Pro) سـاختمانهای پیـــچ را ترجیـــــح میدهنــد و ســایر 

ـــه بجــز Arg مــارپیــــچ آلفــا را ترجیــح  اسـیدهای آمین
میدهند(11). 

ــــدی روی      به دنبــال ایــــن تحقیقــــات مطالعــــات بع
جایگاههای مختلف مارپیچ آلفا صورت گرفــت و نشـان داده 
ــان Ń بـه مـیزان  شد که Asn در مکان Ncap و Pro در مک

فراوانی مشاهده میشود(7). 
ــا توسـط Bansal و      بعدها آنالیز بیش از هزار مارپیچ آلف
Kumar انجام شد و مشخص گردید که برخی از اســیدهای 

آمینه در برخی از جایگاههای مارپیچ آلفا بیش از سایر نقاط 
ظاهر میشوند(12). 

 PDB ایـن مطالعـات بـا بـزرگـتر شـدن بـانک اطلاعــاتی    
همچنان ادامه دارد(13-15). 

    مطالعات جدید همچنین نشان میدهد که مکانهای خاصی 
در مارپیچ آلفا مانند مکانهای N1 ، N2 در پایداری مــارپیـچ 

آلفا نقش بسزایی دارند(16-18). 
ــــت و تأثیــــر اســیدهای آمینــه روی      نظـــر بـه اهمیـ
ــه مجـاور و نبـودن هیــــچ دادهای مبنـی بـر  اسیدهای آمین
آنالیز اســیدهای آمینـه بـه شـکل دوتایـــی در جایگاهـهای 
مختلـف مـارپیــــچ آلفـا، مـا در ایـــن تحقیـــق توزیــــع و 

ــــی از اســیدهای آمینــه را در  ترجیـح هـر توالـــی دوتایـ
مکانهای مختلف دوتایی در مارپیچ آلفا مورد بررســی قـرار 

دادیم. 
 

روش بررسی 
ــــی کـــــه      به منظــــور بـه دســـت آوردن پروتئینهایــ
ـــوط  کمتـــــر از 25% تشابــــه دارنـــد، از بانـــــک مربــ
بـــــه Hobohm and Sander(19و20) کـــــه خــــــود 
استخراج شـــده از بانـــک پروتئینـــی PDB(21و22) بـــود 
ــــک اطلاعاتـــــی DSSP(23) بــــــرای  و همچنیـن از بانــ
مشخص کردن ابتـــدا و انتهـــای مارپیــچ آلفــا استفـــاده 

شد.  
    بانک مارپیـــچ آلفایـــی کـــــه بدیـــن شکــــل طراحـی 
شده بـــود برای محاسبات آماری بعـــدی بــه کـار گرفتـه 

شد.  
ــرای      SLP برای همه 20 اسید آمینه و DLPo و DLPe ب

هر 400 توالی دوتایی محاسبه شد. 
  SLP ـ محاسبه

  ،SLP(a,i) = (na
i/ ni) / (na

helix / nhelix )

ـــه  a بــــرای اشـغال      SLP ترجیـــح هر اسیـــد آمینـــ
مکـــان ”i“ مارپیچ α میباشد.  

 ،C4 ،C3 ،C2 ،C1 ،Ccap ،Ć مکانهای تکی مارپیچ آلفا i    
N’ ،Ncap ،N1 ،N2 ،N3 ،N4 ،M است. 

na= تعداد تکــرار اسیــد آمینــه a در مکان i از مارپیــچ 
i    

آلفا. ni= تعداد تمام اســیدهای آمینـه در مکـان i از مـارپیـچ 
na= تعداد تکــرار اسیـــد آمینــه a در مـارپیچـهای 

helix .آلفا
ــیدهای آمینـــه در مـارپیچـهای  آلفا. nhelix= تعـداد کــل اس

آلفا. 
 DLPo ـ محاسبه

ــــرار گرفتــــــن اسیدهـــــای      DLPo یـا ترجیــــح قــ
ـــچ  آمینــــه دوتایــــی در مکانهـــــای خـاص از مـارپیـــ

      DLPo(ajak, xi ) = ( najak
xi / nxi) / ( najak/n

helix .آلفــا
ــت اسـید آمینـه      DLPo(ajak, xi ) ترجیح قرار گرفتن جف

  . Xi برای اشغال مکان ajak
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ــه      Xi= مکانـهای مختلـف دوتـایی در مـارپیـچ α اسـت ک
 ،C4C3 ،C3C2 ،C2C1 ،C1Ccap ،CcapC’ :عبـــارتند از

  .N’Ncap ،NcapN1 ،N1N2 ،N3N4 ،M1M2

 Xi در مکـان ajak تعداد تکرار جفت اسید آمینــه = najak
xi    

از مارپیچ آلفا. nxi = تعداد تکــرار جفـت اسـیدهای آمینـه در 
ــی  najak = تعـداد تکـرار توال

helix .از مـارپیـچ آلفـا Xi مکـان
دوتایی ajak در کل مــارپیـچ آلفـا. nhelix = تعـداد توالیهـای 

دوتایی در کل مارپیچهای آلفا. 
 DLPe ـ محاسبه

ــرار گرفـتن اسـیدهای      DLPe یا ترجیح مورد انتظار در ق
آمینه دوتایی در مکانهای خــاص از مـارپیـچ α بدیـن شـکل 
محاسبه میشود: DLPe(ajak, xi)=SLPaj x SLPak کـه 
ak و aj به ترتیب اسیــدهــای آمینــه مجــــاور در مکـــان 

ــارپیـچ α میباشنــــد. بـه منظـــور محاسـبه  دوتایی i از م
ــار (Standard Deviation) از فرمـــول زیـر  انحراف معی

استفاده شد.  
    در صورتـــی کــــــه u=x/y در نظــــر گرفتــــه شـود 
ـــبه  SD یـا انحـراف معیــــار بــــه ایــــن شکــــل محاس

میشود:  
    SD = u [ (δx / x)2 + (δy/y)2] 1/2 بـه منظـور بررســی 
 (Students t test) “t” آزمون DLPe ، DLPo اختلاف بین

انجام شد. 
 

نتایج 
    بانـک استخــــراج شـــده در ایـن مطالعـــه شــامل 696 
پروتئیــن با تشابــــه کمتـــر از 25% و 3705 مـارپیـچ آلفـا 

بود.  
    مارپیچـهای آلفـــا کــــه بیــــش از 7 اسیــــد آمینــــه 
ــــه کمــــــک  داشتـــــه و ابتــــدا و انتهــــای آنهــــا بــ
برنامـــه DSSP(23) مشخــــص شـــده بــود بــه منظــور 
ــارپیــــچ آلفـــا مـورد اسـتفاده قـرار  دستهبندی در بانک م

گرفت. 
    در بانک مارپیچ آلفای مورد مطالعه مارپیچهای آلفــا بیـن 

7-62 اسید آمینه داشتند.  

    فراوانــــی وقـوع هـر طـــول از مـارپیچـــهای آلفــا در 
مجموعه پروتئینهای مورد مطالعه در جدول شماره 1 آورده 

شده است.  
ــــه      مارپیچـهای آلفـایی کـه بیـــن 7 تـا 14 اسیـــد آمینـ
داشتند از سایر مارپیچها بیشتـــــر مشاهــــده شدنــــد و 
ــارپیچـهای  همانطور که در جدول شماره 1 دیده میشود م
با بیش از 30 اســید آمینـه بسـیار نـادر بودنـد بطـوری کـه 
ــچ  مارپیچ آلفای با 62 اسید آمینه تنها یک بار در بانک مارپی

آلفا مشاهده گردید. 
 

جدول شماره 1- تواتر تکرار هر طول مارپیچ در بانک اطلاعاتی 
تعداد تکرار 

شده 
طول هر 
مارپیچ 

تعداد تکرار 
شده 

طول هر 
مارپیچ 

 358 7 20 25
 347 8 19 26
 334 9 18 27
 391 10 19 28
 356 11 10 29
 317 12 13 30
 272 13 9 31
 266 14 8 32
 204 15 3 33
 141 16 2 34
 160 17 2 35
 114 18 6 37
 79 19 2 39
 65 20 1 42
 62 21 2 52
 44 22 1 61
 25 23 1 62
 34 24 3705 Total

 
    جدول شماره 2 مقادیر SLP را برای هر اســید آمینـه در 
هر جایگاه مارپیچ آلفا نشان میدهد و همان طور که در ایـن 
 ،Pro ،Gly ــانند جدول مشاهده میشود اسیدهای آمینهای م
Ser ،Thr ،Asn ،Asp ترجیح بالایی را برای قرار گرفتن در 

مکان Ncap یا شروع مارپیچ آلفا دارند. 
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جدول شماره 2- ترجیح قرار گرفتن هر اسید آمینه تکی در هر یک از جایگاههای مارپیچ آلفا 
LCC’ICcCcIC1C1IC2C2IC3C3IC4C4Lmtmid

 3/7 358 0 1 0 0 0/1 6 0/1 10 0/2 14 0/2 37
 3/2 655 3/2 661 0/4 83 0/4 75 0/4 84 0/5 88 0/6 226
 1 187 1/1 223 1/1 225 0/9 173 0/8 165 0/7 130 0/7 284

 0/9 157 0/8 140 1/1 198 0/9 159 0/6 106 0/7 120 0/8 295
 1/3 199 1/8 270 1/2 184 0/8 121 0/8 128 0/7 91 0/8 232
 0/9 151 0/9 168 1 178 1/2 207 1 184 0/9 150 1 343
 0/9 184 0/9 184 0/6 132 0/7 145 0/7 145 0/6 104 0/8 320
 0/7 197 0/7 201 1/1 326 1/3 388 0/9 261 0/8 220 0/9 532
 1/1 277 1 251 1/2 299 1/7 419 1/2 305 0/9 205 1 464
 0/9 186 0/9 179 1/2 253 1/4 282 1/1 228 1/1 200 1/1 438
 1 83 1/6 128 1/5 120 1/1 86 0/8 68 0/9 62 0/8 123

 0/6 228 0/9 350 1/2 458 1/1 420 1/3 507 1/2 437 1/2 912
 0/6 214 0/9 340 1/2 465 1/2 457 1/4 549 1/3 472 1/2 937
 0/7 139 0/5 109 0/7 149 0/9 199 0/9 197 1/2 237 1/3 571
 0/6 122 0/5 101 0/8 169 1 210 1/1 216 1/4 245 1/4 542
 0/8 114 0/8 120 1/1 155 0/7 103 1/1 161 1/3 172 1/2 326
 0/7 80 1/1 131 1/2 143 0/8 98 1/1 140 1/4 154 1 228
 0/7 68 0/8 78 0/9 85 0/9 85 1/6 152 1/3 117 1/2 230
 0/4 23 0/6 30 0/8 44 0/7 40 1/1 60 1/6 81 1/2 127
 0/7 24 1/1 40 1/1 39 0/9 32 1/1 39 1/5 48 1/2 86
IN4N4IN3N3IN2N2IN1N1IncNcLN’N’Aa
 0 0 1/1 108 1/9 190 4/4 430 2 198 2/3 223P

 0/5 102 0/8 168 1 203 0/8 175 1/6 345 1/4 280G
 0/5 88 1 198 1/2 241 0/8 159 3 596 1/1 210S
 0/8 132 1/3 228 1 170 0/9 160 2/4 439 1/2 210T
 0/5 74 0/6 92 0/8 130 0/6 93 2/4 377 1/1 173N
 1 161 1/4 249 1/1 194 1 173 0/4 76 0/6 111Q

 0/4 80 1/5 310 1/7 361 0/9 190 2/6 538 1/1 228D
 0/5 132 1/7 501 2 53 1/2 343 0/6 176 0/6 184E
 0/8 169 0/7 172 1 247 0/9 226 0/5 124 0/8 193K
 1/3 247 0/7 143 0/9 185 0/9 185 0/5 102 0/8 153R
 0/6 47 1/1 92 1 80 0/8 61 1/1 87 0/9 74H
 1/1 388 0/9 365 1 392 0/9 350 0/3 132 0/7 271A
 1/4 480 0/7 279 0/4 167 0/9 329 0/3 127 1 367L
 1/8 352 1/1 249 0/7 158 1/1 231 0/4 77 1 243V
 1/8 329 0/7 149 0/5 107 0/8 166 0/3 52 1/2 229I
 1/6 203 1 146 0/7 96 1 146 0/5 73 1/2 174F
 1/3 142 0/9 107 0/7 87 1 128 0/7 80 1/1 134Y
 1/2 106 0/8 80 0/4 40 0/7 68 0/4 41 1/3 123M
 1/6 77 0/8 43 1/2 66 1/1 60 0/5 26 1 53W
 1/2 38 0/7 26 0/5 18 0/9 32 1/1 39 0/8 29C
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    جدول شـماره DLPo 3 و DLPe را بـرای مـواردی کــه 
DLPo بـزرگـتر از DLPe میباشــــد نشـان میدهـد ایــن 

ــــودن، تمایــــــل دو اسیـــــد آمینـــــه را در  بـزرگـتر بـ
ــا یکدیگـر در آن جایگـاه از مـارپیـچ آلفـا نشـان  مجاورت ب

میدهد. 
ــه در ایـــن جـدول مشـاهده میشـود جفـت      همانطور ک
 Ile-Pro ،Leu-Pro ،Leu-Thr ،Met-Thr اسـیدهای آمینــه
ــاورت بـا یکدیگـر  در مکان N’Ncap تمایل زیادی برای مج

دارند. 
ـــهای Glu-Pro ،Gly-Gly ،Ser-Gln ،Thr-Glu در      جفت

مکان NcapN1 نیــز تمایـــل بالایــی جهــت مجــاورت از  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

خود نشــان میدهنـــد، در مکـان N1N2، جفتـهای اسیــــد 
آمینه -Pro-Arg ،Leu-Pro ،Pro-Ala ،-Pro و Leu تمـایل 
ــالایی از خـود نشـان میدهنـد و بـرای مکانـهای  مجاورت ب
مربوط به C-Terminal در مکــان C2C1 جفـت اسـیدهای 
آمینـه Lys-His بـا ترجیـح بـالایی در کنـار یکدیگـر ظــاهر 

میشوند. 
ـــهای Thr-Gly ،Thr-Gly در       در مکــان C1Ccap جفت
مکان ’Gly Ccap C همـراه اسـیدهای آمینـه هیدروفـوب 
مشـاهده مـیگـردد و توالیـهای Gly-Glu و Glu-Gly بـــه 
 DLPe بــالاتری نسـبت بـه DLPo عنوان جفتهای مجاور با

دیده میشوند. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

جدول شماره 3- توالی دوتایی که در آنها DLPo>>DLPe و نشان دهنده تمایل مجاورت این اسیدهای آمینه در این مکانها میباشد 
CcapC’C1CcapC2C1N1N2NcapN1N’Ncap

 2/88DLPeAG 3/52DLPeTG 2/55DLPeKH 1/62DLPeLP 2/64DLPeEP 2/4DLPeIP

 4/7DLPo 5/7DLPo 4/8DLPo 3DLPo 6/1DLPo 4/4DLPo

 2/21DLPeEG 3/84DLPeYG 4/4DLPePA 1/34DLPeGG 1/9DLPeLP

 4DLPo 5/7DLPo 6/5DLPo 3/2DLPo 3/4DLPo

 3/07DLPeFP 1/89DLPePL 2/91DLPeSQ 2/28DLPeLT

 6/5DLPo 3/9DLPo ¾DLPo 3/4DLPo

 1/89DLPeGA 3/92DLPePR 2/88DLPeTE 3/12DLPeMT

 3/5DLPo 7/2DLPo 4/4DLPo 5DLPo

 2/21DLPeGE

 3/8DLPo

 2/59DLPeGF

 4/5DLPo

 1/98DLPeGI

 4/4DLPo

 1/79DLPeGL

 3/1DLPo

 2/08DLPeGV

 3/9DLPo

 2/14DLPeGY

 4/6DLPo

 3/2DLPeKG

 4/9DLPo

 3/48DLPeQP

 7/2DLPo
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بحث 
    تاکنون مطالعهای در رابطهبا ترجیح قرار گرفتن توالیهای 
ــه اسـت  دوتایی در مکانهای مختلف مارپیچ α صورت نگرفت
اما مطالعات بســیاری در ارتبـاط بـا بررسـی ترجیـح قـرار 
ــه در انتـهای مـارپیـچ α موجـود  گرفتـن تکی اسیدهای آمین

است.  
 PDB ــانک     اگرچه بانک اطلاعاتی ما به علت رشد سریع ب
بسیار بزرگتر از بانکهای مورد استفاده توسط محققان قبلی 
میباشد، نتایج ما در مــورد ترجیـح قـرار گرفتـن اسـیدهای 
آمینه تکی در هر جایگاه مارپیچ آلفا SLP تشابه زیــادی بـا 
ــی نشـان میدهـد(14،12،7و15) بـه عنـوان  مطالعه محققان قبل
ـــه در مکــان Ncap اســیدهای آمینــه  مثـال ایـن مسـئله ک
Asp ،Pro ،Gly ،Ser ،Thr،Asn بـا تواتـر و ترجیـــح بــالا 

ــایج بـه دسـت آمـده توسـط  ظاهر میشوند، کاملاً مشابه نت
کومار و همکارانش میباشد(12). 

    در نهایت میتوان چنین نتیجهگیری کرد که مطالعه تمایل 
و ترجیح قرار گرفتن هر اسید آمینه در مجاورت اسید آمینه 
دیگـر کـه در ایـن تحقیـق انجـام شـد و از اهمیـت ویـــژهای 
ــه در هنگـام تغیـیر اسـیدهای  برخوردار میباشد، بطوری ک
آمینه در مارپیچها به منظور ایجاد پروتئینــهای تغیـیر شـکل 

یافته جدید این امر باید به دقت مدنظر قرار گیرد. 
ــی مـارپیچـهای آلفـا در پروتئینـهای      همچنین برای طراح
ــمپوشـانی  جدید میتوان از این ترجیح توالیهای دوتایی و ه
اسیدهای آمینه در این توالیها استفادههای مفیــدی بـه عمـل 

آورد.  
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THE STUDY OF TENDENCY FOR AMINO ACID NEIGHBORS IN ALPHA HELICES

                                                                                                   I                                           II
Z. Minuchehr, MSc        *B. Goliaee, Ph.D

ABSTRACT
    In order to study the tendency of amino acid neighbors in helical structures, proteins with known
structures were carefully analyzed. The studied helical positions: N , Ncap, N1, N2, N3, N4, M, C4, C3,
C2, C1, Ccap, C and their doublet counterparts: N Ncap, NcapN1, N1N2, N2N3, N3N4, M1M2, M2M3,
C4C3, C3C2, C2C1, C1Ccap, CcapC were carefully analyzed. The propensity for all amino acids in
different helical positions and also the propensity for all 400 different doublet positions were calculated
and compared. For this purpose, a databank of 3705 helices was designed and used. In this database
helices were longer than 7 amino acid residues and were derived from 696 non-homologous proteins with
less than 25% identity. SLP(Single Local Propensity) for each 20 amino acid in different helical positions
was calculated. Furthermore, DLPo or the observed Doublet Local Propencity which is based upon
prefered occurrence of paired amino acids in different doublet positions of alpha helices and DLPe or the
expected Doublet Local Propensity calculated directly using SLPs was also calculated. If the propensity of
a particular doublet in a specific alpha helical positon or DLPo becomes more than the calculated single
positions in alpha helices, in other words, DLPo>>DLPe it indicates that this particular doublet has a
tendency in staying as neighbors in that particular helical position. Results showed that doublets in which
DLPo>>DLPe are as follows: Met-Thr for N’Ncap position, Glu-Pro in NcapN1, Pro-Arg at N1N2, Lys-
His in C2C1, Thr-Gly in C1Ccap, and Gln-Pro in CcapC’. It was also seen that Gly in Ccap position has a
tendency to neighbor on a hydrophobic amino acid at C’ position. Studying the tendency of amino acids in
neighboring each other in alpha helices can be used in designing novel helical structures and can also be
used in modifying existing helical structures in proteins.

Key Words:    1) Secondry structure        2) N-terminal       3) C-Terminal

                         4) Sequence Analysis         5) Bioinformatics
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