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Konformation von Polypeptiden 

Peter Güntert, Wintersemester 2011/12 

Primärstruktur 

Polypeptide sind lineare Ketten, die aus 20 verschiedenen Typen von Bausteinen 

(Aminosäureresten, AS) aufgebaut sind. Aufeinanderfolgende AS sind immer auf die gleiche 

Weise durch eine Peptidbindung miteinander verbunden.  

 

Das tetraedrische Kohlenstoffatom des Rückgrats heisst C

. Atome der Seitenketten werden, 

ausgehend vom Rückgrat, mit den griechischen Buchstaben , , , , ,  bezeichnet. Im Fall 

von Verzweigungen und für die Wasserstoffatome werden zusätzlich Nummern verwendet, z.B. 

H

2.  

Die AS werden, wie in der Figur gezeigt, in der Richtung vom N-Terminus (links) zum C-

Terminus (rechts) gezählt. 

Die 20 AS-Typen werden mit Drei- und Einbuchstabensymbolen bezeichnet: 
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Das Polypeptidrückgrat 

Kovalente Struktur 

Im Gegensatz zu den Seitenketten 

unterscheiden sich die AS mit Ausnahme 

von Pro im Rückgrat nicht. Dies 

ermöglicht es dem Organismus, mit Hilfe 

der Ribosomen alle Proteine unabhängig 

von ihrer Sequenz auf gleiche Weise aus 

einzelnen AS zu synthetisieren.  

Die Bindungslängen und Bindungswinkel 

im Rückgrat sind in guter Näherung für 

alle AS in allen Proteinen gleich. 

Die Peptidbindung hat partiellen 

Doppelbindungscharakter. Sie ist nicht 

frei drehbar sondern planar. Abgesehen 

von H

 liegen alle in der Figur gezeigten 

Rückgratatome in einer Ebene, der Peptidebene. Normalerweise befindet sie sich, wie in der Figur 

dargestellt, in trans Stellung, d.h. die beiden C

 Atome aufeinanderfolgender AS liegen bezüglich 

der Peptidbindung auf verschiedenen Seiten. 
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Das tetraedrische C

 Atom ist (ausser in Gly) asymmetrisch, da es vier unterschiedliche 

Substituenten besitzt. AS können daher in zwei zueinander spiegelbildlichen Isometrieformen 

vorkommen: L und D. In natürlichen Proteinen treten nur L-Aminosäuren auf.  

 

Diederwinkel 

Weil die Bindungslängen und Bindungswinkel feste Werte haben, sind die konformationell 

wichtigen Freiheitsgrade Drehungen um Einfachbindungen: Torsions- bzw. Diederwinkel. 

Ein Diederwinkel wird durch vier Atome A–B–C–D definiert (siehe Figur rechts):  

 Die Drehung erfolgt um die Bindung B–C (Blickrichtung). 

 Atom B wird durch einen kleinen Kreis, Atom C durch einen grösseren 

Kreis widergegeben. Die Bindungen A–B und C–D sind als Linien 

eingezeichnet. Atom A ist vorne, Atom D hinten. 

 Der Diederwinkel  ist der Winkel zwischen den Linien, die die 

Bindungen A–B und C–D anzeigen (d.h. zwischen den Projektionen der 

beiden Bindungen auf eine Ebene senkrecht zur gedrehten Bindung B–C).  

  wird im Uhrzeigersinn (Pfeilrichtung) positiv gemessen, im 

Gegenuhrzeigersinn negativ. Normalerweise werden Werte für  zwischen –180° und +180° 

angegeben.  

 

 Die Einstellung  = 0° wird als cis Position, die (äquivalenten) Einstellungen  = 180° als 

trans Position bezeichnet.  

Im Vergleich zu einer Beschreibung der Konformation mittels kartesischer Koordinaten weisen 

Diederwinkel verschiedene Vorzüge auf: 

 Diederwinkel sind interne Koordinaten, die nicht von der globalen Orientierung des Moleküls 

bzw. der Wahl des Koordinatensystems abhängen. 

 Sie entsprechen den essentiellen Freiheitsgraden des Polypeptids.  
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Diederwinkel im Polypeptidrückgrat 

Die Diederwinkel des Polypeptidrückgrats 

werden mit ,  und  bezeichnet. 

Zusätzliche Diederwinkel in den Seitenketten 

heissen 
1
, 

2
 usw.  

i: C’i –1—Ni—C


i—C’i 

i: Ni—C


i—C’i—Ni+1  

i: C


i—C’i—Ni+1—C


i+1 

Die Winkel ,  und  werden jeweils durch 

vier Atome A–B–C–D definiert, die entlang 

des Rückgrats aufeinanderfolgen.  

Die Peptidgruppe ist planar, d.h. für  können 

nur die Werte  = 180° (trans) und  = 0° 

(cis) auftreten. Die trans Position ist stark 

bevorzugt. Cis Peptidbindungen treten fast nur 

im Fall Xxx–Pro auf. Daher ist  im 

Allgemeinen kein Freiheitsgrad sondern hat 

einen festen Wert. Die Konformation des 

Polypeptidrückgrats wird damit allein durch 

die beiden Winkel  und  beschrieben. Im 

folgenden nehmen wir immer  = 180° an.  

Sterisch erlaubte Rückgratkonformationen 

Die sterische Abstossung zwischen Atomen, die nicht kovalent miteinander verbunden sind, 

schränkt in Polypeptiden die erlaubten Konformation beträchtlich ein. 

         

Die nichtbindende Wechselwirkung ist durch das Lennard-Jones Potential gegeben und setzt sich 

zusammen aus einer schwachen Anziehung für grössere Abstände und einer sehr starken 

Abstossung für kurze Abstände. Deshalb können in guter Näherung die Atome als harte Kugeln 

betrachtet werden, die sich nicht durchdringen können.   
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Unter dieser Annahme können die sterisch erlaubten 

Konformationen des Polypeptidrückgrats einfach 

bestimmt und als Funktion der beiden Diederwinkel  und 

 im sogenannten Ramachandranplot aufgetragen 

werden.  

 In den beiden nebenstehenden Figuren sind erlaubte 

Gebiete, die sich mit “normalen” Atomradien ergeben, 

mit ausgezogenen Linien umrandet. Gebiete, die bei 

Verwendung “extremer” (kleinerer) Atomradien 

zulässig sind, sind mit gestrichelten Linien umrandet. 

 Die obere Figur gilt für Gly, die untere Figur für alle 

anderen AS ausser Pro. Die Asymmetrie der unteren 

Figur ist eine direkte Folge des asymmetrischen C

 

Atoms. Das Vorhandensein der Seitenkette reduziert 

den erlaubten Konformationsraum signifikant. 

 In sterisch verbotenen Gebieten des 

Konformationsraums sind die Atompaare angegeben, 

die sich zu nahe kommen. 

 Die /-Werte regelmässiger 

Sekundärstrukturelemente sind im unteren Diagramm 

angegeben (siehe unten). 
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