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Аннотация. Изучение структуры вирусных белков оболочки, а также возможностей их 
модификации и структурной перестройки крайне важно для разработки новых подходов для 
создания биотехнологической продукции, в том числе медицинского назначения. Вирусы растений 
обладают безусловным преимуществом при получении новых функциональных и биологически 
активных материалов, в частности перспективных вакцин, так как они не патогенны для 
млекопитающих, в том числе для человека. На примере типичного представителя группы 
потексвирусов - Х-вируса картофеля (ХВК) исследована специфика пространственной структуры 
белков оболочки. Проведен системный анализ причин отклонений от глобулярной формы. Одна из 
причин - это биологическая функция защиты РНК. Проведено моделирование полноразмерного 
белка с помощью сервера I-Tasser и впервые рассмотрена конформация его N-конца. Предложен 
критерий компактности укладки полипептидной цепи в пространстве. В отличие от используемых 
в литературе эмпирических формул представлен способ расчета радиуса гирации белка по его 
первичной структуре, приведены значения радиусов гирации для различных типов аминокислотных 
остатков. 
Ключевые слова: потексвирусы, Х-вирус картофеля, моделирование пространственной 
структуры, радиус гирации.  

 
Вирусы растений обладают безусловным преимуществом при получении новых функциональных и 

биологически активных материалов, в частности перспективных вакцин, так как они не патогенны для 
млекопитающих, в том числе для человека [1-4]. 

Потексвирусы представляют собой особую группу среди всех вирусов растений. Несмотря на низкую 
стабильность вирионов, многие вирусы этой группы накапливаются в растениях в очень больших количествах, 
уступая в этом отношении, наверное, только вирусу табачной мозаики. Кроме того, потексвирусы (как и другие 
гибкие вирусы растений) с трудом поддаются исследованию многими методами структурного анализа  
(ядерный магнитный резонанс, дифракция рентгеновских лучей на нитях и другие). Несмотря на то, что 
репликация потексвирусов в зараженных клетках изучена лучше многих других групп вирусов растений, о 
тонкой структуре частиц потексвирусов и их свободных белков оболочки известно немного. 

Все это в полной мере относится к типичному представителю данной группы - Х-вирусу картофеля (ХВК) 
Кроме того, белок оболочки (БО) ХВК обладает немалым числом собственных аномалий. Среди них можно 
назвать аномальную электрофоретическую подвижность и аномальные гидродинамические свойства БО, 
неспособность осаждаться в изоэлектрической точке и формировать вирусоподобные спиральные агрегаты и ряд 
других особенностей [5-7].  

Вирионы ХВК представляют собой гибкие нитевидные частицы длиной 515 нм. 1270 субъединиц оболочки 
образуют левую спираль с диаметром D = 13,0 нм, шагом H = 3,45 нм и n = 8,89 субъединиц на виток [8]. Из 
опытных данных криоэлектронной микроскопии [8, 9] и тритиевой планиграфии [10-12] следует, что структура 
субъединицы ХВК существенно отличается от глобулярной, в частности, не существует гидрофобного ядра. 

Высказано предположение, что изолированный белок оболочки ХВК, несмотря на высокое содержание 
альфа-спиральных участков, принадлежит к особой группе класса так называемых природно-
неструктурированных белков. Они характеризуются повышенная гибкостью и, следовательно, аномальными 
гидродинамическимисвойствами [13]. Главное отличие этих белков от структурированных (глобулярных) белков 
состоит в том, что они не имеют уникальной третичной структуры в изолированном виде, а приобретают ее после 
взаимодействия с партнерами. Их конформация в комплексе определяется партнером по взаимодействию, а не 
только собственной аминокислотной последовательностью, как это характерно для структурированных 
(глобулярных) белков.  

Ключевым вопросом для сравнения структур является выбор критериев.  
При анализе структуры использовали данные PDB-файла 6r7g [8], содержащего информацию о координатах 

центров атомов фрагмента вирусной оболочки ХВК. Нами предложен безразмерный нормированный критерий 
компактности укладки полипептидной цепи в пространстве 

𝜎𝜎 = 𝑅𝑅𝑔𝑔2√3
𝑁𝑁∗𝑑𝑑𝐶𝐶𝐴𝐴

, 
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где dCA – расстояние между последовательными Сα-атомами, N – число остатков, Rg – радиус гирации или 
инерции – среднее расстояние между центрами атомов |rk-rj| объекта. По определению 

𝑅𝑅𝑔𝑔2 = ∑ (𝑟𝑟𝑘𝑘−<𝑟𝑟>)2𝑘𝑘
𝑁𝑁

=
∑ �𝑟𝑟𝑘𝑘−𝑟𝑟𝑗𝑗�

2
𝑗𝑗,𝑘𝑘

2𝑁𝑁2
, (< 𝑟𝑟 >= ∑ 𝑟𝑟𝑘𝑘𝑁𝑁

𝑘𝑘=1
𝑁𝑁

). 
Для полностью развернутой цепи σ = 1. В различных моделях цепей Rg ~ Nγ, где γ = 0,5 для свободно 

сочлененной цепи, γ = 0,6 в модели Флори, γ = 0,588 ± 0,001 по расчетам теории возмущений [14]. С ростом N  
σ~ Nγ-1→0. Выбор такого критерия обусловлен следующими доводами.  

Выберем в качестве   меры компактности системы из N точек среднее расстояние между точками, т.е. Rg. 
Для нормировки используем максимальное значение Rgmax, достигаемое при полностью развернутой цепи. Если 
длина звена d, то Rgmax

2 =N2d2/12. Таким образом величина σ характеризует степень уменьшения среднего 
расстояния между точками по сравнению с максимальным для конфигурации цепочки, характеризующейся Rg. 

Величину Rg можно непосредственно определить в экспериментах по малоугловому рассеянию нейтронов 
или рентгеновских лучей или ее можно рассчитать по данным о структуре, полученным другими методами 
(например, pdb-файлов). На возможность использования радиуса гирации для структурных оценок указано в 
работе [15]. 

В отличие от используемых в литературе эмпирических формул покажем, что радиус гирации системы, 
содержащей N точек и состоящей из k частей, так что в j-той части находится nj точек (j = 1..k) можно представить 
в виде 

, 
где dj – расстояние от центра j-го компонента до общего центра, Rgj ̶ радиус гирации j-того фрагмента.  Радиус-
вектор ri i-той точки j-того фрагмента можно представить в виде ri = dj + ρji, где ρji – вектор, соединяющий центр 
j-го компонента с i-той точкой. Тогда  

 или  

, где νj = nj N - доля j-го компонента.  

Это дает возможность оценить вклад радиусов гирации аминокислотных остатков по первичной структуре 
белка. 

Для элемента вторичной структуры - α-спирали из k точек с шагом Н и n витков на оборот  
rj = [a·cos(jγ), a·sin(jγ), j·h], j = 0..k-1, h = H/n, γ = 2π/n можно получить формулу 

𝑅𝑅𝑔𝑔ℎ2 = 𝑎𝑎2 �1 −
𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠2 (𝑘𝑘𝑘𝑘2 )

𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠2 (𝑘𝑘2)
�+

ℎ2(𝑘𝑘2 − 1)
12

 

Для идеальной α-спирали а = 0.75 нм, n = 3.6, Н = 5.4 нм, h = 1.5 нм, k ≥ 5  

𝑅𝑅𝑔𝑔ℎ2 = 0.5625�1 −
𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠2 (𝑘𝑘𝑘𝑘3.6)

𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠2 ( 𝑘𝑘3.6)
� + 0.1875(𝑘𝑘2 − 1) 

Для нахождения радиуса гирации и вычисления σ нами разработана программа, детали которой можно 
узнать по адресу alaldolgov48@gmail.com. С ее помощью проведены расчеты радиуса гирации субъединиц 
оболочки ХВК и σ на базе PDB-файла 6r7g [8], содержащего информацию о координатах центров атомов 
фрагмента вирусной оболочки ХВК, содержащего 13 последовательных субъединиц спиральной оболочки, а 
также используемого в качестве модельного глобулярного белка лизоцима. Вычисленные значения σ для каждой 
из этих субъединиц вируса практически совпадают.  Найденные значения Rg сопоставляли с расчетами по 
программе CRYSOL [16]. Отличие не превышало 0,2%. Радиусы гирации аминокислотных остатков 
рассчитывали, как среднее расстояние центра атома субъединицы до ее центра. Величина dCA составила  
 

Таблица 1. Значения Rg для различных типов аминокислотных остатков (АО) 

АО ALA ARG ASN ASP CYS GLN GLU GLY HIS ILE 
Rg, нм 0,147± 

0,003 
0,291± 
0,022 

1,952± 
0,008 

0,1955± 
0,009 

0,1737± 
0,008 

0,234± 
0,009 

0,233± 
0,010 

0,133± 
0,006 

0,226± 
0,015 

1,994± 
0,005 

АО LEU LYS MET PHE PRO SER THR TRP TYR VAL 
Rg, нм 0,208± 

0,004 
0,2590± 
0,014 

0,228± 
0,012 

0,240± 
0,010 

0,166± 
0,006 

0,161± 
0,006 

0,175± 
0,003 

0,274± 
0,016 

0,271± 
0,002 

0,178± 
0,002 
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Рисунок 1. Пространственные модели Х- и А-вирусов картофеля, построенные: а- по банку структур белков 
PDB (6r7g), б, в ̶- по наиболее вероятным моделям белка Х- и А- вируса, полученным с помощью сервера  
I-Tasser соответственно 

 
0,3793 ± 0,0025 нм. Для глобулярного белка лизоцима σ = 0,09. С увеличением σ силы дальнего взаимодействия 
между атомами ослабевают из-за увеличения расстояний между атомами, лабильность белка возрастает. 
Рассчитанные по данным 6r7g значения Rg для различных типов аминокислотных остатков приведены в таблице 
1. Они в пределах ошибки совпадают с аналогичными значениями для лизоцима. 

Основой для моделирования третичной структуры служила первичная структура Х-вируса картофеля. 
Предсказание пространственной структуры выполняли с помощью cервера I-Tasser [17, 18]. При моделировании 
программа использовала, в основном шаблоны, полученные на основании данных криоэлектронной микроскопии 
(PDB-файлы 5fn1 и 6r7g). Впервые предсказан находящийся преимущественно в неупорядоченном виде N-конец 
макромолекулы. Отметим изменение вторичной структуры при моделировании полноразмерного белка. I-tasser 
практически не учитывает структурированность спиралей на уровне одного витка и часто уменьшает размеры 
спиралей, что, однако, не является критичным. Процент спиральности при этом уменьшился с 0,475 до 0,397 для 
модели 6r7g и построенной с помощью I-Tasser соответственно.  Параметры соответствия для лучшей модели 
составили: C-score = -0,16; Расчетная ТМ-оценка = 0,69 ± 0,12 и RMSD = 6,0 ± 3,7 Å. С помощью cервера I-Tasser 
мы также выполнили предсказание и для субъединицы А-вируса картофеля (АВК) (269 АО). C-score=-1,34. 
Расчетная TM-оценка = 0,55 ± 0.15 и RMSD = 9,0 ± 4,6Å. При этом рассчитанные значения σ для субъединицы 
ХВК из 6r7g (остатки 29-237), субъединиц ХВК и АВК (расчеты по I-Tasser) составили соответственно 0,09, 0,861 
и 0,105. что указывает на большую неупорядоченность структуры АВК в сравнении с ХВК, что ранее было 
показано нами рядом физико-химических методов [19].  Построение и визуализацию пространственных структур 
модельных белков проводили с помощью программы RasMol 2.7.1. (http://www.sourceforge.net/projects/ 
openrasmol).  

Выводы. На примере типичного представителя группы потексвирусов - Х-вируса картофеля (ХВК) 
исследована специфика пространственной структуры белков оболочки. Проведен системный анализ причин 
отклонений от глобулярной формы. Одна из причин - это биологическая функция защиты РНК. Предложен 
критерий компактности укладки полипептидной цепи в пространстве. В отличие от используемых в литературе 
эмпирических формул представлен способ расчета радиуса гирации белка по его первичной (или 
пространственной?) структуре, приведены значения радиусов гирации для различных типов аминокислотных 
остатков. Проведено моделирование полноразмерного белка с помощью сервера I-Tasser и впервые рассмотрена 
конформация его N-конца, отсутствующего в PDB- структуре.  

 
Работа выполнена при поддержке гранта РФФИ 18-04-00525а и в рамках государственного задания 

Минобрнауки России (Тема 0082-2019-0015, № AAAA-A20-120031490003-7). 
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PECULARITY OF THE POTEXVIRUS COAT SPATIAL STRUCTURE 

Dolgov A.A.1, Bogacheva E.N.1, Ksenofontov A.L.2 
1 N.N. Semenov Federal Research Center for chemical physics Russian Academys  

Kosygin St. 4, Moscow, 117977, Russia; e-mail: bogen_chph@mail.ru 
2 A.N. Belozersky Research Institute of Physico-Chemical Biology MSU 

Leninskye gory, 1, build. 40, Moscow, 119992, Russia; e-mail: ksenofon@belozersky.msu.ru 
 

Abstract. The study of the structure of viral envelope proteins, as well as the possibilities of their 
modification and structural rearrangement is extremely important for the development of completely new 
approaches for creating biotechnological products, including medical ones. Plant viruses have an absolute 
advantage in the production of new functional and biologically active materials, in particular promising 
vaccines, since they are not pathogenic for mammals, including humans. On the example of a typical 
representative of the potexvirus group - potato X-virus, the specificity of the spatial structure of envelope 
proteins is studied. A systematic analysis of the causes of deviations from the globular form is carried out. 
One reason is the biological function of protecting RNA. A full-sized protein was simulated using the I-
Tasser server and the conformation of its N-terminus was first considered. A compactness criterion for 
laying a polypeptide chain in space is proposed. In contrast to the empirical formulas used in the literature, 
a method for calculating the radius of gyration of a protein by its primary structure is presented, the values 
of the gyration radii for various types of amino acid residues are presented. 
Key words: potexvirus X-virus potato, simulation of the spatial structure, radius of gyration. 
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