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Hal-hazirda Ziilallarin Verilonlor Bazasinda (ZVB) 156 mindan ¢ox makromolekulyar qurulus var-
dir. 9gar ZVB yaradilandan sonra ilk déovrlords miimkiin gadar ¢ox quruluslarin alinmasi prioritet
idis9, indi asas maqsad miixtalif bioloji proseslori basa diismak iiciin maqsads uygun olan molekulla-
rin quruluslarmin éyranilmasidir. Bu iss molekullarin ii¢olciilii quruluslarinin yoxlanilmasi vo yax-
silagdirilmasi probleminin shomiyyatini daha da artirir. Yeni yoxlama metodlarimin yaradilmasi va
inkisaf etdirilmasi vacibdir. Klassik yoxlama metodlar ziilal molekullarinin fiziki vo kimyavi xiisu-
siyyatlorini, amin tursularin handasasini nazars alir. Todqiqatlarimizda gostaririk ki, atom yerdoyis-
md parametrlori (AYP) da bu magsadls istifado oluna bilor. AYP atomun 6z pozisiyasindan yerini
dayismoasini ifads edir. Onlarin statistik modelinin inkisaf etdirilmasi makromolekulyar quruluslarin
yoxlanilmasi va yaxsilasdirilmasi iiciin shomiyyatli vasita ola bilor. Bu maqals temperatur faktorunun
statistik analizinin biitiin ZVB-ys totbiqina v soziigedan yoxlama metodunun malum quruluslarin

yaxsilagdirilmasi ii¢iin miimkiin istifodasina hasr olunmusdur.

Acar sozlar: Atom yerdayismo parametrlori, makromolekulyar saflasdirma, validasiya

GIRIS

Hal-hazirda Ziilallarin Verilonlor Bazasinda
156 mindon ¢ox qurulus vardir va har il bu bazaya
toxminan 10 min yeni qurulus alave olunur. (Ber-
man et al., 2002). Ogor ZVB yaradilandan sonra ilk
dovrlerds prioritet miimkiin godar ¢ox quruluglarin
almmasi idis9, indi, asas maqsad konkret qurulus-
larin Gyranilmasidir. Bu isa molekullarin ig6l¢iilii
quruluglarinin yoxlanilmasi va yaxsilagdiriimasi
probleminin shomiyyatini daha da artirir. Ovvalki
moaqgalomiz (Masmaliyeva and Murshudov, 2019)
atom yerdoyismo parametrlorindan (AYP) (Trueb-
lood et al., 1996) biri olan izotropik temperatur fak-
torunun (va ya B faktor) statistik analizinin makro-
molekulyar quruluslarmin yoxlanilmasi tiglin isti-
fadasinde ohamiyyatinae hosr edilmisdir. Ziilal qu-
ruluslarmin yoxlanilmasina hasr olunan moqalslor
¢ox olsa da, AYP-nin analizi cami bir nega tadgigat
isinda oks olunmusdur (Dauter et al., 2006; Merritt,
2011, Read, 2011; Schneider, 2014, Carugo, 2018;
Grosse-Kunstleve, 2002). Adston molekulyar qu-
ruluslarm yoxlanilmasi ii¢lin atomun nisbi pozisi-

yasindan istifads olunur. AYP-i atomlarin pozisiya-
larinin doqiqliyini ifads etdiyindon, onlardan da
qurulus modellarinin yoxInilmasinda istifado et-
mak magsadyonliidiir. AYP-i qurulus modellorinin
vacib hissasi olub, atomlarin 6z pozisiyasindan ya-
yinmasini ifads edir. B faktorun saflagdirilmasi ek-
sperimental verilonlor vo model arasindaki uygun-
lugu yiiksoldir. Temperatur faktorunun miitlaq qiy-
mati ilo problem ondadir ki, onun biitiin qiymatle-
rina eyni bir adadi alava etsak/¢ixsaq, orta qiymat
uygun olaraq doyisacok, lakin varians doyismir. El-
ektron paylanmalarinin Fiirye analizindon malum-
dur ki, makromolekulyar quruluslarin tasvirlarinin
haddon artiq kaskinkasdirilmasi vo ya yayilmasi
manasizdir: Fiirye siralariin kasilmasi effekti had-
don artiq gox oldugda kiiyiin qiymati gliclonarak si-
gnalin goriinmasine imkan vermayacak. Ona gors
da bu hallar arzuedilmaz hesab olunur. Bu da saf-
lagdirma alqoritmlarinds B giymotlarine asaslanan
mohdudlasdirmalarin totbiginds slverigsizdir. Bu
sababdon do B faktorun paylanmasindan istifados
etmok daha magsoedouygundur. Izotropik tempera-
tur faktorunun paylanmasi Siirlison tors gamma
paylanmasina uygun golir (Masmaliyeva and
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Murshudov, 2019). Bu paylanmanin parametrlori-
nin qiymatlondirilmasi va qrafik tosviri ziilal mole-
kullarmin ti¢6lgiili modellorindoki sahvlorin agkar-
lanmasina imkan verir. Bu maqals temperatur fak-
torunun statistik analizinin biitiin ZVB-ya tatbigino
vo hazirlanmis yoxlama metodunun moalum quru-
luslarin yoxlanilmasi {i¢iin miimkiin istifodasina
hasr olunub.

MATERIAL VO METODLAR

ZVB-daki quruluglar yiiklonmis vo Refmac
(Murshudov et al., 2011) programu ils yenidon saf-
lagdirilma aparilmisdir. R faktorun (Morris et al.,
1992) qiymoti 0.30 vo yuxari olan quruluslar ana-
lizlordon konarlasdirilmisdir. Bels ki, bu qurulus-
larda model va eksperimental verilonlorin uygun-
lugu zoifdir. Yenidon saflagdirma verilonlorin ob-
yektivliyi baximindan vacibdir. Ciinkii, baxmaya-
raq ki ZVB-daki quruluslarin bir hissasi Refmac
programu ilo saflagdirilsa da, diger programlarla
saflagdirilan quruluslar da vardir. Tacriiba gostarir
ki, miiasir tisullardan istifads edarak yenidon saf-
lagdirma verilonlorin yoxlanilmasindan diizgiin no-
tico almaq ii¢ilin zoruri prosedurdur.

Siirligon tors gamma paylanmasinin parametr-
lori bunlardir: forma parametri (o), miqyas para-
metri (B) va siirligmo addim1 parametri (Bo):

P(B; Bo; &; B) = £ (B — Bo) ™ Texp (—B:I;O) )
Ilk iki momentdan istifade etmoklo (moment-

lor Gsulu) parametrlordan ikisini hesablamaq olar
(Stuart et al., 1999):

_B_
a—1
var(B — B,) = var(B) =

(B — Bo) =
L @)

Ucgiincii parametri isa ya ii¢lincii momentdan
va ya minimum B faktordan istifads edorak tapmaq
olar. Alinan parameterlor sonra Maksimal miim-
kiinliik metodu ils daha da yaxsilagdirilir.

Atom yerdoyisma parametrlorinin paylanma-
sini1 Siriison tors gamma paylanmasi ilo modellas-
dirdikdon va biitlin ZVB fi¢iin parametrloma apar-
digdan sonra R statistika paketinin (R core team,
2014) komayi ile Prognozlasdirma intervali hesab-
lanmuisdir. Bu intervaldan kenar qiymetlar gostoran
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quruluslar daha dorindon nozordon kegirilmolidir.
Prognozlagdirma intervali reqressiya analizindo
prognozlasdirma iiciin istifado olunan Etibarliliq
intervali noviidiir (Stuart et al., 1999). Bu els qiy-
matlor parcasidir ki, bu, verilon models uygun yeni
miisahidolorin prognozlanmasina imkan verir.
Prognozlagdirma intervalinin Etibarliliq intervalin-
dan asas forqi odur ki, Etibaliliq intervali coxlugun
0z parametrlori ils slagadar oldugu halda, Progno-
zlagdirma intervali goalocok miisahidolorin qiymot-
larinin diisacoyi parcani ifads edir.

Bu parametrlorin hesablanmasi vo B faktorun
paylanmasinin qrafiki tasvirinin qurulmasi {igiin
ToBvalid.py program tominati inkisaf etdirilmis vo
istifads edilmisdir (Masmaliyeva and Murshudov,
2019). Elaca do, Siiriison tors gamma paylanmasi-
nin imumi statistikast aparilmigdir: minimal qiy-
moat, maksimal giymat, orta qiymat, median, vari-
ans, meyillilik, kurtozis, 1-ci kvartil, 3-cii kvartil.
Konaragixmalarin aradan qaldiriimast {igiin Interk-
vartil masafalor vo ya Tukey metodundan (Tukey
etal., 1977; McGill, 1978, Masmaliyeva and Murs-
hudov, 2018) vo Tors gamma fii¢iin Kvantaillor
funksiyasindan (Jones et al., 2019) istifads olun-
mugdur. Tukey metodunda omsal 3 istifads edil-
misdir. Bu omsal temperatur faktorunun paylanma-
sinda konaragixmalarin aradan qaldirilmasi {igiin
daha olverislidir (Masmaliyeva and Murshudov,
2018). Kvantaillar funksiyasinda persentil ndqtsls-
11 0.05 va 0.95 secilmigdir. Qeyd etmok lazimdir ki,
Tors gamma paylanmasi sag meyillilikli asimmet-
rik paylanma olduguna gors Tukey metodu oksor
hallarda ancaq sag kenaragixmalar1 miioyyan edir.
Lakin asir1 yayilmani ifads edon bdyiik qiymatlarla
yanasi, B faktorun 6z miihitinden kaskin forqlonan
cox kicik qiymaylarini miisyyon etmok yanlis yer-
lasdirilmis vo ya agir atomlarin miioyyanlogdiril-
masinds shomiyyat kosb edir. Python SciPy.stats
(Jones et al., 2019) kitabxamasimin invgamma
funksiyasinin kvantaillar metodu bu kenaragixma-
lar1 da miiayyan etomoys imkan verir vo Tors gam-
ma paylanmasinin xiisusiyyatlorini nazars alir.

NOTICOLOR VO ONLARIN MUZAKIROSI

o forma parametrinin prognozlasdirma in-
tervali. Atom yerdayismo parametrlorinin Siiriisan
tors gamma paylanmasi modelini biitiin ZVB-ya



Atom yerdayisma parametrlorindan istifada etmakla Ziilallarin Verilonlor Bazasindak: quruluglarinin yoxlamasi

totbiq edondon sonra ZVB-doki quruluslarin okso-
riyyetinin bu models uygun goldiyi malum olmus-
dur. ZVB-doki biitiin quruluslarin o parametrlorin-
don istifads etmokls Prognozlasdirma intervali he-
sablanmigdir (Sakil 1). Tonlik 2-don goriiniir ki,
yalniz o parametrinin qiymati 1-don boyiik oldugu
halda 1-ci momentin va 2-don bdyiik oldugu halda
2-ci momentin monasi vardir. Prognozlagdirma in-
tervalinin grafik tosvirinden goriiniir ki, bu, ziilal
quruluglar tiglin dogrudur.

alpha

resolution

Sakil 1. a parametrinin ayirdetmays gors Progno-
zlagdirma intervali.

Saflasdirma metodunun secilmasi. B fakto-
run paylanmasinin Siiriigon tors gamma paylanma-
sindan istifade etmoklo modellagdirilmosinin saf-
lagdirma metodunun se¢ilmosinds do shamiyyatli
rolu vardir. a vo B parametrlorinin ¢ox bdylik qiy-
matlori, xiisusilo do o parametrinin Prognozlasdir-
ma intervali xaricindoki qiymeotlori totbiq edilon
saflagdirma prosesinin geyri-optimal olmasinin no-
ticasinda meydana ¢ixa bilar. Bu halda yenidon saf-
lagdirmanin totbiq edilmasi zoruridir. Buna misal
ola bilon quruluslardan biri ZVB-ds 10B1 identif-
ikatorlu qurulus olan Fab kompleksin kristal struk-
turudur (Pizzaro et al., 2003). Qeyd etmok lazimdir
ki, bu kompleks Plasmodium falciparum-dan alin-
mis vo malyariya xastaliyi vaksininin hazirlanma-
sinda istifads edilmak {ig¢iin namizaddir. Sakil 2-da
10B1 qurulusunun yeniden saflagdirmadan ovval
(A) vo siikuta gora yenidon saflagdirmadan sonra
(B) temperatur faktorunun paylanmasmin histoqra-
mi vo Siirlisan tors gamma paylanmasi tasvir edil-
misdir.

Sakil 2-dan goriindiiyii kimi, bu paylanmalar

Toars gamma paylanmasina uygun galmir, vo o
parametri Prognozlagdirma intervalina uygun de-
yildir. Yenidon saflagdirmanin doévrlorinin sayim

20 (siikuta gora Refmac proqraminda 5 dovr toyin
edlib) toyin etdikdon vo yayilma (25 A) totbiq
edondon sonra, B faktorun paylanmasi Tors qam-
maya uygun golir, o parametrinin qiymati Progno-
zlasdirma intervalina daxil olur vo hamginin R fak-
torun qiymati asagi diisiir (Sokil 3, Cadval 1).
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Sokil 2. 10B1 qurulusunun yenidon saflagdirmadan
avval (A) va siikuta gora yeniden saflagdirmadan sonra
(B) temperatur faktorunun paylanmasinin histoqrami vo
Siirlison tors gamma paylanmast.
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Cadval 1. 10B1 qurulusunun B faktor paylanmasinin tors gamma parametrloring saflagdirma {isulunun tosiri.

a

R faktor

ZVB-dan yiiklonmis qurulus 7.59

p
58.44 0.258!

Standart yenidon saflagdirma 5.03

321.14 0.28041

Sonraki yenidon saflasdirma 4.2

354.86 0.22507

IR faktorun ZVB-ds verilmis qiymati
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Sokil 3. 10BI1 qurulusunun istifadogi torofindon
miioyyon edilon yenidon saflagdirmadan (20 dovr ye-
nidon saflagdirma vo 25 A yayilma) sonra temperatur
faktorunun paylanmasinin histoqrami vo Siiriigon tors
qamma paylanmasi.

Asirt kaskinlagdirilmis hal. Verilmis paylan-
mada B faktorun minimal giymatlorinin tezliyi yu-
xar1 oldugda paylanma sola siiriigmiis olarsa, de-
mak bu qurulus saflagdirmadan qabaq asir1 kaskin-
lagdirilmigdir. Belo halda Siiriigon tars gamma pay-
lanmasinin parametrlari geyri-tipik qiymeotlor alir:
By siiriisma addimi parametri sifra yaxilagir va
hoatta manfi qiymatlar do ala bilir, o parametri prog-
nozlagdirma intervalinin agag1 sorhoddindon kigik
olur. Biitiin ZVB-doki quruluslardan 3252 odad
B<0 hal1 vardir. Umumilikde ZVB-do 5868 asiri
kaskinlogdirilmis qurulus miioyyan edilmisdir. Bu
quruluslara aid niimunslardon biri ZVB-do ITAOW
identifikatorlu kalsium/fosfolipid birlagdirici ziilal
olan Anneksin IV-iin qurulugudur. Burada B fakto-
run minimal qiymsti va ona yaxin qiymsatlorin yiik-
sak tezliyini va paylanmanin sola siirtismiis histog-
ramini miisahido etmak olar (Sokil 4). Yenidon saf-
lasdirma zamam yayilma (25 A) totbiq edondon
sonra B faktorun paylanmasi Siiriigon tors gamma
paylanmasina uygun galir (Sakil 5, Cadval 2).
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Sakil 4. IAOW qurulusunun yenidon saflagdirmadan
avval (A) va siikuta gora yenidon saflagdirmadan sonra
(B) temperatur faktorunun paylanmasinin histoqrami vo
Siiriison tors gamma paylanmasi.



Atom yerdayisma parametrlorindan istifada etmakla Ziilallarin Verilonlor Bazasindak: quruluglarinin yoxlamasi

Cadval 2. 1AOW qurulusunun B faktor paylanmasinin tors qgamma parametrlorine saflagdirma {isulunun tosiri

a B Bo R faktor
ZVB-dan yiiklonmis qurulus 3.59 79.91 -9.21 0.19?
Standart yenidan saflagdirma 1.29 291 -0.19 0.24
Sonraki yenidan saflasdirma 3.73 59.85 8.81 0.23
2R faktorun ZVB-ds verilmis qiymoti
alpha:3.88 yan etmak olar. Bu konaragixmalar aradan qaldiril-
beta:76.78 diqdan sonra B faktorun histoqrami vo hesablanan
parametrlor uygun tors gamma paylanmasi {ist-iisto
diisiir (Sokil 6 B).
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Sokil 5. 1AOW qurulusunun istifadogi torafindon
miioyyan edilen (25 A yayilma) yenidon saflagsdirmadan
sonra temperatur faktorunun paylanmasinin histoqrami
va Siiriison tors gamma paylanmasi.

Siiriigan tors qamma paylanmasinda sol quy-
ruq miisahida edilan hal. Tors gamma paylanmasi
miisbat asimmetriyali, sag quyruqlu miisbat ehti-
mal paylanmasidir. Temperatur faktorunun Stirii-
son tars gamma paylanmasi kimi modellasdirilmasi
alqoritmini ZVB-doki biitiin ziilal quruluslara tot-
biq etdikdon sonra miisyyon edilmisdir ki, 1469
qurulugda B faktorun paylanmasinda sol quyruq
miisahido olunur. Umumiyyatlo bu hal onu gostorir
ki, qurulus modelindo yanlis modellosdirilmis
atomlar vo ya agir atomlar ola bilar. Bu hala aid bir
niimunoni ZVB-do 1ZNZ identifikatorlu QTF ila
kompleksde Quanilat kinazanin (Hible, 2005)
ticoleiilii qurulus modelinin misalinda nazardon ke-
¢irak. Sol quyruqluluq halinin meydana ¢ixmasi
ona gotirib ¢ixarir ki, histoqgram va tors gamma
paylanmasi bir-birine uygun golmir vo bu kenara-
cixmalarin ehtimal paylanmasina tasiri naticesinde
hesablanmig parametrlor B faktorun paylanmasina
tam uygun galmoyas bilar (Sakil 6 A). Tors gamma
ticlin kvantaillar metodundan istifado etmoklo sol
quyruqluluq emals gatiran konaragixmalar: miioy-
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Sakil 6. Bir ZNZ identifikatorlu ziilalin qurulus model-
indo B faktorun paylanmasindan sol quyruqgluluq emolo
gotiron konaragixmalar1 aradan qaldirmazdan avvel (A)
vo aradan galdirdigdan sonra (B) Siiriigon tors gamma
paylanmasinin nece doyisdiyinin tosviri.
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Cadval 3. Bir ZNZ qurulusunun B faktor paylanmasinin parametrlarine konaragixmalarin aradan qaldirilmasinin

tasiri.
a 1] Bo
Kbanaracixmalar ils birlikdo 4.64 145.21 0.68
Kanaracixmalar aradan galdirildigdan sonra 3.85 50.16 17.64
Parametrlorin necs doyismasi Cadval 3-ds ve- MINNOTDARLIQ

rilmisdir.

Beloliklo, atom yerdayismo parametrlorinin
statistik modeli ziilal quruluglarinin yoxlanilmasin-
da shomiyyaetli vasitodir. Asir1 koskinlogdirme ya-
xud da yayilma hallarmin miimkiinliiyii Tempera-
tur faktorunun miitloq giymstini monasiz edir. B
faktorun miitloq qiymaoti avazino, onun paylanma-
sinin istifade edilmasi daha magsadsuygundur. Na-
dir hallarda, bazi quruluslar iigiin temperatur fakto-
runun statistik paylanmasi Siirlison tors gamma
paylanmasina uygun golmoys bilar. Bu onu goste-
rir ki, belo qurulus modeli daha derindon analiz
edilmolidir. B faktorun paylanmasmin Tors qam-
maya uygun golmamasinin bir nega sobabi ola bi-
lar. Bunlardan, ¢ox yiiksok asiri-kaskinlogdirms vo
ya bulaniqliliq, bazi quruluslar {i¢iin iso tvinning
hallari, hamginin, saflagdirma zamani qeyri-kris-
tallografik simmetriya hissasinde mohdudlagdir-
malarin (sart, qlobal, lokal) diizgiin se¢ilmomasi
ola bilor. Umumilikds ise B faktorun belo model-
lasdirilmasi ZVB-daki quruluslar {igiin 6ziinii dog-
ruldur. Temperatur faktorunun statistik paylanma-
sinin parametrlonmasi saflagdirmadan ovval asir
kaskinlogdirme yaxud da yayilmanin olmasimi mii-
ayyan etmaya imkan verir. Galacokdo Temperatur
faktorunun paylanmasinin asagi ayirdetmali quru-
luslarin saflagdirilmasina totbiq edilmosi miimkiin-
diir. Bu metod, saflagdirmadan 6nca kaskinlogdir-
ma daracasinin diizgiin tayin edilmasi ti¢lin xiisusi-
lo ohomiyyatli ola bilor. Temperatur faktorunun
ayirdetma ilo slagali nozerdon kegirilmosi hamiso
yaxs1 ideyadir. Golocok tadgiqatlar hamginin B
faktorun qiymeati vo ayirdetmadan asili olaraq, nog-
tovi atomun otrafinda elektron buludunun hiindiir-
litylindon (Masmaliyeva and Murshudov, 2019) is-
tifads etmoklo, B faktorunun giymeti 6z yaxin ot-
rafindan kaskin forglonan yanlis modellosdirilmis
atomlarin miloyyanlogdirilmasina istigamatlonmis
alqoritmin inkisaf etdirilmasins hasr edilacokdir.
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Tadqiqat isi Azarbaycan Milli Elmlor Akademiyasi
Royasot Heyotinin 5/9 nomrali gorar1 asasinda
maliyysloson qrant layihosi c¢orcivesinds hoyata
kegirilmisdir.
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Ananu3 cTpyktyp basbl Jlannbix BeakoB ¢ HCMOIB30BaHNEM APAMETPOB CMellleHUsI ATOMOB
P.Y. MacmajaueBa

Hucmumym monexynaproti 6uonozuu u buomexuonozuti HAH Azepbaiiooicana,
baxy, Azepbatioscan

B nacrosmee Bpems B base Jlannbix benkos (BIB) nmeercs 6onee 156 000 MakpoOMONEKYISPHBIX CTPYK-
Typ. Ecnu Ha mepBbIX 3Tanax pa3BUTHA CTPYKTYPHOH OMOJIOTHMH MPUOPUTETHOM 3a7aveil SBISIIOCH TOITY-
YeHHE KaK MOXHO OOJIBIIEr0 YuClia CTPYKTYP, TO B HACTOsIEE BpeMs OCHOBHAs 3a/1a4a 3aKJII0YaeTcs, B
Pa3bSICHEHUH CYTH PA3IWYHBIX OMOJOTHYECKUX MPOIECCOB MYTEM LIEJICHANIPABICHHOTO U3YYEHHUS CTPOE-
HUS MOJIEKYN. B CBSI3M ¢ 3TUM NpOBEPKA U YTOUHEHHE TPEXMEPHBIX MAaKPOMOJIEKYISIPHBIX CTPYKTYp NpH-
oOperaeT Bce Oosiee BaXKHOE 3HAYEHHUE, T.e. HeoOXoarnMa pa3paboTKa HOBBIX ITPOrpaMM npoBepku. Kinaccu-
YeCKHe METOJIbI BAMJAINN OCHOBaHBI Ha (PU3MYECKHX M XMMHUYECKHX OCOOCHHOCTSX MaKpOMOIIEKYI, a
TaK)Xe Ha TEOMETPUH aMUHOKHUCIIOT. B Hammx nccieqoBaHusaX MBI OMTUCBIBAEM METO]] IIPOBEPKH, OCHOBAH-
HBIC Ha UCIONIb30BaHus mapametpos cMerienus aroma ([ICA). [TCA wiirocTpupyeT OTKIIOHEHHE aTOMa OT
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R.C. Masmoliyeva

€r0 OCHOBHOTO TOJIOKEeHHS. Pa3paboTaHHBIN METOJ CTaTUCTHIECKOTO aHaim3a pacupeneiaeHus [ICA mo-
JKET OBITh UCIIONB30BaH B KadecTBe 3()(PeKTHBHOTO WHCTPYMEHTA BajuIaui. JlaHHas cTaThs MOCBAIICHA
npumeHeHuto craructuyeckoro ananusza [ICA x BB/l u BO3BMOXXHOMY HCIOIB30BAHUIO STUX METOAOB IS
MaKpOMOJIEKYISIPHON BaJUAAIIIH.

Knrwouesvie cnosa: Ilapamempuvl cmewjenus amoma, MaKpoMoaeKyIapHoe YmMoyHeHue, Ganuoayusl

Analysis of structures from Protein Data Bank using atom displacement parameters
R.C. Masmaliyeva

Institute of Molecular Biology and Biotechnologies, Azerbaijan National Academy of Sciences,
Baku, Azerbaijan

Currently there are more than 156,000 macromolecular structures in Protein Data Bank (PDB). If at first
times of development of Structural biology the priority purpose was solving as many structures as possible,
currently the main purpose is solving structures, which allow understanding different biological processes.
This is why validation and refinement of macromolecular structures become more and more important.
New validation tools need to be developed. Classic methods of validation are based on physical and chem-
ical features of macromolecules, as well as the geometry of amino acids. In our researches, we describe a
method of validation by using Atom Displacement Parameters (ADP). ADP illustrates the variation of atom
from its main position. Development of the method of statistical analysis of ADP distribution may be used
as an effective validation tool. This contribution is devoted to application of statistical analysis of ADPs to
PDB and possible use of this method for macromolecular validation.

Keywords: Atom displacement parameters, macromolecular refinement, validation
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