
Proteine in Bewegung

Wegen ihrer hohen Genauigkeit
stellen Kristallstrukturen von Bioma-
kromolek�len den Goldstandard der
Strukturanalyse dar. Bedingt durch die
Methode – und die gebetsm�hlenartig
wiederholte Kritik an der R ntgen-
strukturanalyse – liefert die Kristall-
struktur ein vermeintlich starres Bild
einer einzigen Konformation. Tats$ch-
lich weisen Proteine jedoch eine erhebli-
che Flexibilit$t auf – und ben tigen
diese auch f�r ihre biologische Funkti-
on. Klassische Beispiele f�r diese Flexi-
bilit$t in Proteinen sind das Regulator-
protein Calmodulin, das Muskelprotein
Myosin sowie die Enzyme Hexokinase
und die Nucleosidmonophosphatkina-
sen. Von letzteren wurde bereits vor 10
Jahren von Georg Schulz und Kollegen

(Universit$t Freiburg) eine animierte
Bildersequenz (Daumenkino) erstellt,
die ihre substratinduzierte konformatio-
nelle Beweglichkeit eindrucksvoll vor
Augen f�hrt.[1]

Hier kn�pft auch die Database of
Macromolecular Movements (DMM)
an, die Proteinstrukturen in unter-
schiedlichen Konformationen zusam-
menstellt. Letztere werden in Form
von „Movies“ oder „Morphs“ durch In-
terpolation ineinander �berf�hrt, wo-
durch rasch ein erster Eindruck �ber
die konformationelle Flexibilit$t des je-
weiligen Proteins vermittelt wird.

Auf den ersten Blick erscheint die
DMM-Homepage (Abbildung 1) aufge-
r$umt und klar organisiert. ?ber drei
farblich strukturierte Bereiche wird
eine Datenbank mit bereits erstellten
Movies (gr�n), dem bew$hrten Morph-
Server zur Interpolation (blau) sowie
weitere Datenbanken mit engerem
Fokus (rosa) angeboten.

Die Wahrscheinlichkeit, das eigene
Lieblingsprotein �ber eine der Suchrou-
tinen aufzufinden, ist jedoch gering, da
die DMM zurzeit lediglich 250 Proteine
enth$lt, also rund 1% der 26000 hinter-
legten Proteinstrukturen der Protein
Data Base (PDB). Interessanter ist es,
die Film-Datenbank auf eigene Faust
zu durchst bern und sich von den
bunten Bildern und Proteinverrenkun-

gen inspirieren zu lassen. Durch die Ver-
kn�pfung „motion“ gelangt man zum
„motion report“ f�r das jeweilige Prote-
in, der eine Klassifizierung der Bewe-
gungen vornimmt, die PDB-K�rzel der
einzelnen Proteinkonformere und dazu
geh rige Literaturzitate auff�hrt sowie
eine zum Teil sehr umfangreiche Liste
einzelner Morphs enth$lt. Dabei ent-
spricht jeder Morph dem ?bergang
zweier Proteinkonformere. Hier ist un-
bedingt zu bedenken, dass die interpo-
lierten Zwischenstufen nicht notwen-
digerweise physiologischen Zust$nden
entsprechen.

Der Morph-Report beinhaltet �ber-
aus anschauliche farbige Filme im Brief-
markenformat, die den Anschein erwe-
cken, man k nne durch Anklicken zur
hochaufgel sten Großversion gelangen.
Nun folgt jedoch die herbe Entt$u-
schung: Statt der erwarteten farbigen
Animation f rdert der Link eine uralte
Schwarz-Weiß-Version zu Tage. Sofern
sich �berhaupt eine Animation dahinter
versteckt. Nicht selten landet man auf
einer leeren weißen Seite, die lediglich
von einer winzigen graphischen Fehler-
meldung �ber ein nicht gefundenes
Bild geziert wird. Eine gewisse Entsch$-
digung bietet eine Liste individuell er-
stellter „Custom Pymol MPEG-
Movies“, die unter anderem fluide in-
einander �bergehende Proteinoberfl$-
chen darstellen.

V llig zu Unrecht vermitteln diese
Unzul$nglichkeiten und andere Inkon-
sistenzen den Eindruck einer unprofes-
sionellen Umsetzung. Mit geringstem
Aufwand unter Verwendung gebr$uchli-
cher Grafiksoftware, durchschnittlicher
Rechner und einfachster Makros
m�sste es m glich sein, den vorhande-
nen Reichtum an Informationen auf
ein modernes Niveau zu heben und da-
durch die Relevanz f�r die Zukunft zu
sichern.
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[1] C. Vonrhein, G. J. Schlauderer, G. E.
Schulz, Structure 1995, 3, 483.Abbildung 1. Keineswegs starr: Datenbank der Makromolek�lbewegungen.

F�r mehr Informationen besuchen Sie:
http://molmovdb.org/
oder nehmen Sie Kontakt auf mit
Mark.Gerstein@yale.edu
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