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Благодаря современным методам секвенирования можно с лёгкостью определять последовательность ДНК, а вместе с тем и последовательность аминокислот белков. Структура белков может быть определена экспериментально (рентгеноструктурный анализ, ЯМР-спектроскопия и др.) или предсказана ab initio (AlphaFold и др.). Однако понять функцию и роль белка в системе труднее. Часто гомологичные белки со схожей структурой имеют и схожую функцию [1]. Белки с общей топологией не обязательно выполняют одинаковую функцию. Ещё менее ясно, как именно структура обуславливает ту или иную функцию белка. Для понимания того, какие общие закономерности могут обуславливать функциональные особенности белков, мы проводим анализ распределения вторичных структур по полипептидным цепям функционально различных групп белков.

Ранее были выявлены общие закономерности и различия у таких групп белков, как оксидоредуктазы, гидролазы, изомеразы, шапероны, структурные белки, белки вирусов, экзо- и эндоцитоза, транспорта электронов [2]. В настоящей работе мы расширяем подборку белков. При этом из базы данных структур белков PDB [3] отбираем структуры, которые полностью покрывают аминокислотные последовательности из базы данных UniProt [4]. Также ранее проводилась классификация белков по функциям согласно базе данных PDB. В данной работе мы используем аннотацию базы данных GO [5], что позволяет выделить подгруппы белков с более конкретными функциями. Такой подход обеспечивает более глубокое изучение взаимосвязи структуры и функции белков. В работе получены диаграммы распределения вторичных структур с помощью усовершенствованного алгоритма, реализованного на языках python и R с учётом уникальных длин белков. Анализ позволил выявить общие тенденции изученных белков и отдельные особенности групп и подгрупп белков.
Подобное выявление закономерностей в распределении вторичных структур и поиск взаимосвязи структуры и функции белковых молекул могут пролить свет на физические основы фундаментальных механизмов фолдинга. Полученные результаты могут быть использованы при классификации новых белков, разработке бионических материалов и лекарственных средств.
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