Окончательный протокол по исследованию белка MCP2_Ecoli, представленный Капшивой Ириной, группа П3.
Состоит из 3х частей:

1 – сводный протокол по практикам 6-9
2 – кредит 2

3 – исследование белка по документу keen.doc
Часть 1.

Исследование структуры  2ASR.
1. Общее описание структуры 2ASR.
1.1. Табл. «Компоненты структуры, описанной в документе PDB 2ASR» из протокола к занятию 6.
    Заголовок структуры: CHEMOTAXIS        23-AUG-94   2ASR

   Название структуры:     ASPARTATE RECEPTOR (LIGAND BINDING DOMAIN)     from Escherichia coli, by  J. U. Bowie, A. A. Pakula, M. I. Simon.
Цепи макромолекул:
	Идентификатор цепи
	Число остатков             
	Название молекулы
	Комментарии

	нет
	142
	ASPARTATE RECEPTOR
	Реально белок начинается не с 1, а с 38 и заканчивается 179.


Низкомолекулярные вещества:
	ID
	Название 
	Формула
	Число копий
	Комментарии

	SO4
	Sulfate
	SO42-
	2
	Сульфат ион

	HOH
	Water
	H2O
	108
	Вода
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*Картинка «Компоненты структуры» к упр.5 с пояснениями.На этом рисунке пурпурным цветом изображен сам белок (представлен в виде модели backbone). Красным цветом изображена вода, которая здесь находится в изобилии. Зеленым цветом изображены сульфат – ионы. Вода и сульфат ион представлены в виде шариковой модели.
*Оценка размеров глобулы
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Чем-то похож на зверька, который стоит на задних лапках. Мы на него смотрим сбоку. Очень хорошо различается головка, две ножки, что-то вроде хвостика, а верхние лапки не видны (прижаты к так называемому «телу»)

Размер белка рассмотрим на таких измерениях:

65,628 А – это расстояние между самыми удаленными точками (Lys38.n и Ser79.cb). Большего расстояния я не нашла.
Если посмотреть с торца на него, то представляется некое подобие окружности, и в этом случае максимальное расстояние получается равным 32,474 А (Lys105.ce и Arg177.nh)

Белок можно аппроксимировать сферой с радиусом r=34А. Тогда объем сферы будет равен 164553 А3 или 1,65*10-25 м3. Это вычислялось по следующей формуле:
Vсферы=(4*П*r3)/3
Объем клетки равен 1,57 μm или 1,57*10-18 м3, это вычислено по формуле 
Vклетки=hПr2, при известных r=0.5μm и h=2μm.
Теперь рассчитаем количество молекул бела в клетке. Оно равняется примерно 9,5 млн., и значит такое число может поместиться в клетке E.coli. Вычислялось по формуле:
C= Vклетки/ Vсферы.
Тогда каждый белок будет представлен 2200 копиями (c/4400).
2. Торсионные углы в полипептидной цепи 2ASR.
2.1. Измерение двугранных углов остатка Ser39 в белке MCP2_ECOLI, цепь А
---белок начинается с 38 атома, а первых 37 нету, поэтому я исследую 39 остаток, и для него найду торсионные  углы---
	Название двугранного

угла
	Угол определяется по координатам атомов 

(обращение к атому в соответствие с синтаксисом RasMol, в скобках – название атома)
	Результат измерения с помощью RasMol

	φ
	*38.C (Lys)
(карбонильный углерод 38-го остатка цепи А)
	*39.N (Ser)
(азот 39-го остатка цепи А)
	*39.CA (Ser)
(α атом углерода 39-го остатка цепи А)
	*39.C (Ser)
(карбонильный углерод 39-го остатка цепи А)
	-32.70

	ψ
	*39.N (Ser)
(азот 39-го остатка цепи А)
	*39.CA (Ser)
(α атом углерода 39-го остатка цепи А)
	*39.C (Ser)
(карбонильный углерод 39-го остатка цепи А)
	*40.N (Phe)
(азот 40-го остатка цепи А)
	-48.30

	ω
	*39.CA (Ser)
(α атом углерода 39-го остатка цепи А)
	*39.C (Ser)
(карбонильный углерод 39-го остатка цепи А)
	*40.N (Phe)
(азот 40-го остатка цепи А)
	*40.CA (Phe)
(α атом углерода 40-го остатка цепи А)
	177.10


2.2. Картинка с подписью к упр.2  занятия №7.
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На картинке отображен угол между прямыми Lys38:A.C - Ser39:A.N и Ser39:A.CA - Ser39:A.C. При проекции на плоскость обозревателя (которая перпендикулярна прямой Ser39:A.N - Ser39:A.CA) Сα-атом "прячется" за N, и в этой самой плоскости (на которую всё проецируется) получается три точки: (Lys38:A.C)*,  (Ser39:A.N)*,  (Ser39:A.C)* - проекции трёх атомов. Точка (Ser39:A.CA)* совпадает с (Ser39:A.N)*. По определению угла между скрещивающимися прямыми φ=угол [(Lys38:A.C)* - (Ser39:A.N)* - (Ser39:A.C)*] и он равен -32.70
2.3. Карты Рамачандрана и комментарии к ним, см. протокол к упр.3 занятия №7.
· Все остатки пролина.
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Угол фи изменяется в пределах от -45 до -80 градусов, а вот угол пси равняется либо примерно -45 градусам, либо равен 60, либо превышает 120.  Возможно, это обусловлено структурой этой аминокислоты. 

· Все остатки глицина.
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В моем белке значения торсионных углов для аминокислоты глицин представлены значениями, которые находятся в первой и третьей плоскостях. Значения phi меняются в следующих пределах: 60, либо от -45 до -75. Значения psi меняются: 28 (примерно), либо от -30 до -60.
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· Все остатки кроме пролина и глицина.
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· Все остатки в альфа -спиралях 

основная часть а.о. скоординирована  в области  -30-(-90) (фи) и 0-(-60) (пси).
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· Все остатки в бета - листах.
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Так как в моем белке присутствуют только альфа - спирали, то данные по бета – листам я взяла из другого белка, который лежит в папке practice7 на диске Р.

В этом белке разброс значений торсионных углов значителен. Точечки находятся сразу в трех зонах (2, 3 и 4). Причем большая часть находится непосредственно во второй зоне и в пределах фи: от -50 до -160, пси: от 60 до 180.

Остальные значения скачут и их очень мало, скорее всего это какие-то отклонения от нормы в бета-тяжах. 
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3. Исследование элементов вторичной структуры.

3.2. Исследование альфа - спирали 40-75.
3.2.1. Определите среднее значение углов (  и (  у аминокислотных остатков спирали.
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Значение торсионных углов на концах спирали следующее: 
phi (Phe 40) =  -59,40;          psi (Phe 40) =  -63,80;

phi  (Met 75) = -75,90;
Psi (Met 75) =  -50,70.

Среднее значение торсионных углов для всей спирали:

Phi = -65,55710; psi =  -39,920.

Стандартное отклонение от среднего значения я вычислила с помощью статистической функции и оно выглядит следующим образом для заданных торсионных углов:

для phi = 6,164332210; для psi = 8,5752653880.

3.2.2.  Оцените параметры спирали: шаг,  число элементов на виток, *радиус.

Спираль моего белка закручена в правую сторону, то есть n “+”. Так как спираль очень сильно изломана, и не очень четко видно, сколько а.о. приходится на один виток (встречается и 3 а.о., и 3,5 а.о., и 4, но в самом конце). Больше всего встречается 3,5 а.о. на виток, поэтому => на один виток приходится 3,5 аминокислотных остатка. Или в общем случае n=+3,5.

Шаг спирали равен 6,22

 Å (я его рассчитывала как среднее значение для всей спирали).

*  Опишите основной паттерн водородных связей. Если есть дополнительные водородные связи, опишите их  в протоколе.
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Обобщенный паттерн водородных связей H (i,i+4). В этом случае никаких отклонений нет, но есть две водородных связи, которые не входят в этот паттерн. Это связи между Trp57 и Met60, Val72 и Met75. Возможно, эти две связи служат для того, чтобы не дать альфа спирали распасться относительно центральной оси. 
3.2.3. Опишите расположение атомов С( относительно оси спирали.
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С бета атомы расположены «снаружи» спирали, если судить по картинке, показанной внизу.

На второй картинке это особенно отчетливо видно, и очень интересно заметить, что спираль под таким ракурсом напоминает цветочек.
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3.2.4. *Дополнительно (на бонусные баллы, ответы занесите в протокол) 

· Какова характерная длина водородной связи О--N в альфа-спирали (измерьте 5 длин и возьмите среднее)

Характерная длина примерно = 3,05 Å. Для этого я измерила 5 длин и взяла среднее значение, которое написано выше.
· Предсказано, что белок SCP-1, состоящий из 900 аминокислотных остатков, представляет собой одну длинную альфа-спираль. Определите длину спирали в Å.

Можно посчитать шаг спирали, который считается равным nd, где n – это число остатков на виток, а d – аксиальное смещение на остаток. Если мы умножим не на число остатков на виток, а на общее количество а.о., то мы получим общую длину спирали. Смещение считается так: шаг спирали поделить на число остатков. d=6,22/4=1,56. Это я посчитала из данных, полученных в 2.2 А теперь посчитаем длину спирали: 
899*1,56=1402,44 Å
3.2.5. Картинки 2.5а, 2.5b, 2.5c из протокола к упр.2 занятия 8. 
Нужные картинки приведены выше в тексте, среди описания исследуемой структуры.
3.3. Исследование антипараллельной бета-структуры№100 -№106, №109-№114 (взято из документа 1bs2.ent, так как в моем белке представлены только альфа-спирали).
3.3.1. Картинки 3.2 и 3.4 из протокола к занятию 8 
(представлены ниже в протоколе из этого задания)
*Протокол к упр.3.1, 3.3 занятия 8
· Определите среднее значение углов (  и (  у аминокислотных остатков.

Значение торсионных углов на концах следующее: 

LEU 100 (S)
Phi = -108,20
Psi = 157,20;

ASN 106 (S)
Phi = -142,20
Psi = 95,10.

ILE 110 (S)
Phi = -121,10
Psi = 134,60;

PHE 114 (S)
Phi = -65,00
Psi = 160,70.

Среднее значение торсионных углов для всей спирали:

Phi = -116,3690; psi = 125,89230.

Стандартное отклонение от среднего значения я вычислила с помощью статистической функции, и оно выглядит следующим образом для заданных торсионных углов:

для phi = 24,508750; 
для psi = 54,604940.
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Создайте и сохраните в протоколе картинку, иллюстрирующую расположение водородных связей в структуре. 

· *Опишите основной паттерн водородных связей.

На данной картинке видно как изображены водородные связи. В этой структуре есть связи, которые отбиваются от нормы и они описаны дальше.  Водородная связь между кислородом и азотом в одном бета - листе: Phe112A.O and Phe114A.N, и она не принимает участия в образовании листа как структуры между двумя тяжами. А также здесь есть две такие интересные водородные связи, в которых атом кислорода является общим. Это следующие связи: Phe113A.O and Lys102A.N; Phe113A.O and Glu101A.N. Одна из них (а именно Phe113A.O and Glu101A.N) к листу не относится. 
Обобщенный паттерн выглядит следующим образом:
№1: i, i+2, i+4…
№2:k, k+2, k+4…

Где i и k обозначают атом кислорода данного остатка.
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Создайте и сохраните в протоколе картинку, иллюстрирующую расположение атомов С( относительно оси структуры. Свои наблюдения опишите в протоколе.
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Видно, что С-бета атомы обоих тяжей находятся в параллельных плоскостях. На картинке видно,что С-бета атомы чередуются в разных полуплоскостях (т.е. если С-бета атом одного тяжа находится в верхней полуплоскости, то соответствующий ему С-бета атом второго тяжа находится в этой же плоскости).Однако, из-за искривленного расположения тяжей друг относительно друга может показаться, что они находятся в разных плоскостях.

Также самые первые атомы не поддаются этому правилу как все остальные, так как они являются граничными атомами, и "чистых" свойств структуры не проявляют.
Я привела две картинки, на второй из них хорошо заметно, как располагаются С-бета атомы, а первая для наглядности и отображения номеров остатков.
3.3 Исследование параллельной бета - структуры №182 -№186, №144-№148. (взято из документа 1bs2.ent, так как в моем белке представлены только альфа - спирали).
3.3.2. Картинки 4.2 и 4.4 из протокола к занятию 8 
(представлены ниже в протоколе)
*Протокол к упр.4.1, 4.3 занятия 8
a. Определите среднее значение углов (  и ( у аминокислотных остатков.

Значение торсионных углов на концах спирали следующее: 

LYS 144 (S)
Phi = -120,20
Psi = 135,70;

GLU 148 (S)
Phi = -98,00
Psi = 122,40.

GLU 182 (S)
Phi = -98,30
Psi = 120,80;

MET 186 (S)
Phi = -111,10
Psi = 138,50.

Среднее значение торсионных углов для всей спирали:

Phi = -109,090; psi = 123,960.

Стандартное отклонение от среднего значения я вычислила с помощью статистической функции и оно выглядит следующим образом для заданных торсионных углов:

для phi = 12,7970; 
для psi = 12,785080.
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Создайте и сохраните в протоколе картинку, иллюстрирующую расположение водородных связей в структуре. 
Картинка представлена выше.
c. *Опишите основной паттерн водородных связей.

Как я могу судить по получившейся картинке, общий паттерн опять нельзя составить. Хотя нет… Здесь наблюдается некая зависимость в образовании водородных связей. Если я не ошибаюсь, то эта зависимость выглядит следующим образом:

Для тяжа №182-184: H(i, i+2). Данную вещь я составила из анализа следующих данных: О182-N184, O183-N185, O184-N186.

Для тяжа №144-148 такой же паттерн.

Для двух тяжей тоже наблюдается интересная зависимость. Привожу эту зависимость ниже:

O182-N145

O145-N184

O184-N147

O147-N186.

Здесь как бы получается такое образование водородных связей зигзагом. То есть кислород одного а.о. на одном тяже взаимодействует с азотом из а.о. на другом тяже. Потом с последнего тяжа кислород с азотом, но уже с первого тяжа и т.д. Причем это все происходит через каждые 2 атома. 

Тяж №182-186: i,  i+2,  i+2,  i+4 …

Тяж №144-148: k,   k,  k+2,  k+2 …
Где i и k – атомы кислорода, принадлежащие своей цепи.
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Создайте и сохраните в протоколе картинку, иллюстрирующую расположение атомов С( относительно оси структуры. Свои наблюдения опишите в протоколе.
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Не трудно заметить, что  С-бета атомы обоих тяжей находятся в параллельных плоскостях. На картинке видно, что С-бета атомы чередуются в разных полуплоскостях (т.е. если С-бета атом одного тяжа находится в верхней полуплоскости, то соответствующий ему С-бета атом второго тяжа находится в этой же плоскости). Однако, из-за искривленного расположения тяжей друг относительно друга может показаться, что они находятся в разных плоскостях.

Так же еще хорошо заметно, что эти два тяжа полностью «идентичны», но в каком плане, они похожи по своей структуре.

· *Протокол доп.упр. 5-6  занятия 8
· Сравните строение антипараллельной и паралельной (-структуры

Различие в строении основано на том, что полипептидные цепи, образующие данный складчатый слой, направлены по-разному в каждой из структур. В случае параллельной (-структуры цепи направлены в одном направлении. В другом случае, они направлены в противоположные стороны. Причем, антипараллельная (-структура возникает, когда цепь поворачивается вспять, образуя «шпильку», а место перегиба называется (-изгибом.
Значение углов фи и пси отличается не больше, чем на 5 градусов, то есть в этих значениях, они в принципе похожи.

Расположение С бета атомов относительно структуры одинаково для обоих тяжей. 
· ***Дополнительно

·  Кратко перечислите отличия в структуре альфа-спирали и бета-структур. Какое отличие, на Ваш взгляд, является основным, определяющим различия в геометрических параметрах этих структур?

Полипептидная цепь в альфа – спирали сворачивается как шнур от телефонной трубки. C=O- и N-H- связи направлены параллельно оси спирали и попарно противостоят друг другу, такое расположение оптимально для образования водородной связи, и для стабилизации альфа - спирали.  

В (-структуре бок о бок уложены вытянутые участки одной или нескольких цепей. C=O- и N-H- одной полипептидной цепи связаны водородными связями с такими же группами соседней параллельной цепи. 

Я считаю, что главным различием в геометрических параметрах этих структур является то, как расположены полипептидные цепи в них и так же их количество. Кроме того, бета-тяжи, в отличие от альфа-спиралей, не имеют постоянного радиуса, шага и аксиального смещения.

4. Заголовок «Исследование контактов между аминокислотными остатками»
4.2. Табл. «Контакты альфа - спирали 40-75 с остальной частью цепи А белка 2ASR»
	Имя атома остатка спирали
	Имя контактирующего атома
	Расстояние в Å
	Предположительная природа контакта

	Ser43.N
	Ser39.O
	2,975
	Водородная связь

	Phe40.N
	Ser39.N
	3,278
	Ван-дер-Вааальсово взаимодействие

	Phe40.CA
	Ser39.C
	2,456
	Электростатическое взаимодействие

	Phe40.CB
	Ser39.C
	3,828
	Гидрофобное взаимодействие


Среди контактов встречаются все виды, в том числе есть скопления гидрофобных контактов. На другом конце спирали также наблюдается такое же разнообразие, но данные я не вносила в таблицу, но лично для себя я контакты просмотрела.

4.3. Ответы на вопросы упр.2 занятия 8.
В моем белке цистеина вообще нет (из отчета по первому блоку).
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В структуре инсулина есть дисульфидные мостики, и как выдала программа, их 6. На рисунке, который приведен рядом, они очень хорошо видны (показаны желтой черточкой между атомами серы, окрашенными в желтый цвет). Дисульфидные мостики в белке нужны для стабилизации структуры. Они не разрушаются при умеренном нагревании, и белок обладает большой термоустойчивостью.

4.4. Картинка к упр.3 занятия 8,  комментарии к картинке  

*Доп.картинка к упр.3 занятия 8 +комментарий
2. Поиск водородных связей между боковой группой серина и боковыми группами других остатков
Программа RasMol показала только один единственный атом Tyr176. Больше атомов программа не выделила, которые могут быть донорами или акцепторами протонов, находящихся на расстоянии 3.5  А (или меньше). Хотя этот атом (tyr176) не образует водородных связей с окружающими атомами серина, как показывает программа. Самый близкий атом серина, с которыми может tyr176 образовать водородную связь, это атом ser43 (если судить по расстоянию меду ними).
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Картинка, приведенная ниже, отражает все атомы, которые могут быть донорами и акцепторами протонов. Они выделены большими красными шариками (у tyr176 он желтого цвета), причем в стандартной раскраске приведены атомы серина, а желтым цветом молекула tyr176.  
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На следующей картинке представлены атомы, которые образуют водородную связь (а именно, атом серина и атом из множества pol_set). В данном случае, это атомы ser43 и tyr176. Расстояние между ними равняется 3.417 А. Оно не превышает 3.5, поэтому мы можем предположить, что это водородная связь.

*На этой картинке представлены водородные связи между атомами серина и основной цепью моего белка. Сама структура представлена в проволочной модели, в стандартной раскраске. Атомы серина отражены в форме шарнирной модели и раскрашены желтым цветом. На рисунке представлены все водородные связи в моем белке; но те связи, у которых одна половинка желтая, как раз и являются связями между атомами серина и основной цепью белка. 
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 Если я посчитала верно, то всего этих связей 19.
*Протокол доп. Упр.4 занятия 8
· [image: image39.png]


*Поиск  ионных контактов в цепи А структуры 2ASR.

Общее количество положительно заряженных остатков – 3;
Отрицательно заряженных – 3.
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Ниже представлена пара взаимодействующих остатков arg47 и glu48.
Все остатки, которые были определены как положительно и отрицательно заряженные, взаимодействуют. 
Часть 2. 

Протокол зачетного задания.

16 ноября 2006 года.

Задание №1. Описание контактов белка с функциональным  лигандом.

В моем белке присутствует только один лиганд: сульфат ион (2 штуки). Для исследования контактов белка с сульфат ионом я выбрала лиганд с номером 500 в цепи.

Таблица: Контакты SO4500.S c белком Aspartate receptor.

	Имя атома остатка белка
	Имя атома лиганда
	Расстояние в Å
	Предположительная природа контакта

	Phe150.CD
	SO4500.S
	4.45
	Гидрофобные взаимодействия?

	Phe150.СE
	SO4500.S
	4.59
	Гидрофобные взаимодействия?

	Tyr149.CE
	SO4500.S
	4.491
	Гидрофобные взаимодействия?

	Tyr149.OH
	SO4500.S
	4.77
	Гидрофобные взаимодействия?

	Arg64.NH1
	SO4500.S
	4,091
	Гидрофобные взаимодействия?

	Arg64.NH2
	SO4500.S
	3.90
	Гидрофобные взаимодействия?

	Arg64.NH1
	SO4500.O1
	3,058
	Водородная связь?

	Arg64.NH2
	SO4500.O1
	3,023
	Водородная связь?

	Tyr149.OH
	SO4500.O3
	3,607
	Ван-дер-Вааальсовы взаимодействия?


Картинка, показывающая атомы, с которыми взаимодействует лиганд.
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На данном рисунке видно, что желтым круглым шариком изображен атом S, а 4 красных шарика вокруг него обозначают атомы кислорода. В проволочной модели представлены остатки аминокислот, которые взаимодействуют с данным лигандом. В данном случае это следующие аминокислоты:  Phe150, Arg64, Tyr149. Причем взаимодействуют атомы аминокислот, которые представлены выше в таблице. В данном случае даже два атома могут образовать водородную связь с атомами кислорода из лиганда. 
Задание №2.  Сравните 2 структуры 
Структуры 2ASR.PDB и 2ASR.PDB1

В принципе структуры ничем не отличаются за исключением того, что в биологической единице представлена дополнительная цепь, и особенно в модельной форме хорошо видно, что она здесь не «комфортно себя чувствует» среди первой структуры. Эта дополнительная математическая модель является точной копией первой цепи, но если применять команду cartoon, то первая цепь (которая совпадает с цепью из 2asr.pdb) показывается в виде пластинок, а вторая отражается просто в остовной модели, то есть наверное во второй цепи нет никаких спиралей, как в первой. 
Ниже приведены пары картинок, свидетельствующие о том, что единицы ничем не отличаются, кроме этой второй математически достроенной модели:
Pdb1








pdb
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Общий вид
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Раскраска по цепям
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Раскраска по группам
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Раскраска по остаткам
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Раскраска по температуре
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Раскраска по структурам
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Раскраска модельная (*здесь как раз видно что синим раскрашена цепь одинаковая для 2 структур, а розово-красным математически достроенная модель)
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Часть 3. Дополнительная

1. Сколько структурных доменов в цепи А Вашего белка?

Как они называются? Приведите картинки, иллюстрирующие топологию каждого домена.

Скопируйте скрипты для RasMol. Запустите их, что они показывают?

2. Скопируйте картинку, иллюстрирующую расположение элементов вторичной структуры в последовательности.

Какая доля  остатков находятся в спиралях? В бета-тяжах? 

Какая следующая по представленности  вторичная структура?

3. Что такое реверсивный поворот?

4. Какая спираль в белке самая «кривая»?

В моем белке только один домен.
Вот данные по нему, и если я правилно думаю, то здесь приведена его классификация. Вообще то, здесь приведена общая классификация, а то что выделено желтым, относится непосредственно к моему домену.
Domain: 2asr000

	Status

The domain has been assigned to a CATH superfamily and does not require any further processing. 

Classification (1.20.120.30.1.1.2.1.1)




Class
1 


Mainly Alpha 




Architecture
1.20 


Up-down Bundle 




Topology
1.20.120 


Four Helix Bundle (Hemerythrin (Met), subunit A) 




Homologous Superfamily
1.20.120.30 


Aspartate receptor Chemotaxis Sensory Transducers Family 




S35 Family
1.20.120.30.1 




S60 Family
1.20.120.30.1.1 




S95 Family
1.20.120.30.1.1.2 




S100 Family
1.20.120.30.1.1.2.1 




S100 Count
1.20.120.30.1.1.2.1.1 




Ниже представлена картинка, показывающая топологическое строение моего домена и картинка белка, показывающаяся в RasMol.
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Далее привожу картинку, иллюстрирующую расположение элементов вторичной структуры в последовательности.

Если смотреть на эту картинку, то видно, что в моем белке представлены только альфа спирали, но здесь есть также очень интересные спирали, которые уникальны по своей структуре. Так на картинке около них помечены буквы Н1, Н2, Н3…Н7.
Также в моей структуре есть два бета реверсивных поворота и 2 гамма поворота. Объяснение, что это значит приведено ниже. 

β-реверсивный поворот – это поворот цепи состоящий из четырех остатков, расстояние между Сα-атомами 1-ого и 4-ого из которых не превышает 7Ǻ, β-реверсивных  поворотов бывает 9 классов, в зависимости от торсионных углов второго и третьего остатков поворота: 

	Turn type    Phi(i+1)   Psi(i+1)   Phi(i+2)        Psi(i+2)

	I           -60           -30            -90                 0

	II          -60           120             80                0

	VIII      -60           -30           -120              120

	I'            60            30             90                 0

	II'           60          -120            -80               0

	VIa1     -60           120            -90               0 cis-proline(i+2)

	VIa2   -120           120            -60               0 cis-proline(i+2)

	VIb     -135           135            -75              160 cis-proline(i+2)

	IV          turns excluded from all the above categories


 γ-реверсивный поворот определён для 3 остатков, в случае если между первым и третьим есть водородная связь и торсионные углы 2-ого остатка имеют определённые значения, выделяют два класса таких поворотов – классический и инвертированный: 

	Turn type              phi(i+1)                psi(i+1)

	classic                 75.0                    -64.0

	inverse                -79.0                     69.0


