
Задание 1-3 

В данных заданиях необходимо рассмотреть цепь D структуры 1IGY и 

определить ее домены различными способами. Эта структура соответствует 

антителу, а именно одной из его тяжелых цепей. 

Для выполнения задания воспользуемся заготовкой в колабе. Внесем 

некоторые изменения в код, чтобы исправить недочеты фильтрации данных, а 

также допишем функцию для определения split_value (см. ссылки в конце отчета) 

(Рис. 1). Кроме этого, изучим запись о нашем белке в PDB (Рис. 2) и запустим 

поиск доменов по последовательности в базе Interpro (Рис. 3). 

 

Рис. 1. График split_value и разбиение на домены при помощи DOMAK 

 

Рис. 2. Разбиение на домены в аннотации к структуре в PDB 



 

Рис. 3. Разбиение на домены в базе Interpro 

В итоге мы можем сравнить качество трех различных способов разбиения 

на домены. Для этого запишем в таблицу полученные результаты (Таблица 1). Как 

можно видеть из таблицы, границы доменов, рассчитанные каждым из способов, 

приблизительно одинаковы. Главное отличие мы видим между границами 2 и 3 

доменов. Данное явление можно объяснить тем, что в этом месте расположена 

длинная петля между двумя «хвостами» цепи антитела (Рис. 4). 

Домен DOMAK CATH SCOP Interpro 

1 1-111 1-114 1-114 1-113 

2 112-226 115-220 115-216 120-212 

3 238-356 221-328 217-332 226-328 

4 357-434 329-434 329-434 337-434 

Таблица 1. Границы доменов, полученные различными разметками 

 

Рис. 4. Визуализация доменов (1 – красный, 2 – синий, 3 – циан, 4 – 

фиолетовый, петля между 2 и 3 доменами – зеленый) 



Ссылка на колаб со всеми скриптами и расчетами 

Ссылка на PyMol-сессию с визуализацией доменов 

Задание 4 

В данном задании необходимо с помощью 2Struc сгенерировать 

аннотацию вторичной структуры для цепи белка, которая рассматривалась в 

предыдущих заданиях. 

Для этого нужно было загрузить структуру белка в систему. Однако при 

вводе ID структуры программа выдавала ошибку. Аналогичная ситуация была и 

при подаче на вход не ID, а именно файла структуры. Извлечение отдельной цепи 

тоже не помогало. После более углубленного анализа оказалось, что в файле 

белка есть аминокислоты, чей номер является нетипичным (например, 

аминокислоты 82A, 82B и 82C). Чтобы решить данную проблему, мною был 

написан скрипт, который позволяет изменить нумерацию аминокислотных 

остатков (в данном задании нам не особо важны конкретные номера аминокислот, 

поэтому просто зададим номера, начиная с первого). После изменения нумерации 

сервис 2Struc перестал ругаться на входные данные и выдал результаты работы 

алгоритмов. 

В итоге получилось, что различия между DSSP и STRIDE заключались в 

том, что алгоритмы по-разному определили петли, а именно: второй алгоритм 

определил петлю с водородными связями, а первый как просто петлю (Рис. 5). 

Однако в подобных тонкостях и кроются различия в результатах работы 

алгоритмов. Что касается основных вторичных структур, то оба алгоритма 

определили все участки одинаково. 

 

Рис. 5. Участок с различиями в разметке 

Рассмотрев данный участок в PyMol, я пришел к выводу, что разметка, 

сгенерированная DSSP, ближе к действительности, чем разметка от STRIDE, так 

как количество водородных связей на данном участке мало и они, на мой взгляд, 

не участвуют в образовании петли (Рис. 6). 

https://colab.research.google.com/drive/1gAZpxh5mz9srq0cdrsPrJ0R7Af4_wENt?usp=sharing
https://kodomo.fbb.msu.ru/~ivsergshap/term7/pr8/domains.pse


 

Рис. 6. Структура участка с различиями в разметке 

 

Скрипт для изменения нумерации аминокислот 

Скрипт для изменения нумерации аминокислот и сохранения только 

одной цепи 

Файл с измененной нумерацией 

 

https://kodomo.fbb.msu.ru/~ivsergshap/term7/pr8/1.py
https://kodomo.fbb.msu.ru/~ivsergshap/term7/pr8/2.py
https://kodomo.fbb.msu.ru/~ivsergshap/term7/pr8/2.py
https://kodomo.fbb.msu.ru/~ivsergshap/term7/pr8/correct.pdb

