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Annotation. The work is devoted to the consideration of regularities of spatial structure formation in proteins 
and their application in nanobioengineering. Methods for estimating the chirality of regular and irregular 
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INTRODUCTION
The regularity of chirality sign reversal in the 
structural-functional hierarchy of protein struc-
tures left (L)-right (D)-left (L)-right (D) has been 
revealed relatively recently [1, 2]. To confirm this 
theory, vectorial methods have been developed to 
determine chirality of regular and irregular pro-
tein structures of different hierarchical levels 
[3-7], which are formed from initially left-handed 
chains of amino acid residues in the self-organiza-
tion process.

When a polypeptide chain is stacked into a 
three-dimensional structure, it forms spirals, 
superspirals, twists, and loops (Fig.1).

The α-, 310- and π-helices are considered as reg-
ular secondary structures, while β- and α-turns, 
and Ω-loops are considered as irregular ones. 
While regular structures form the protein frame-
work during folding, irregular structures act as a 
link between regular secondary structures, con-
stitute 30–50% of the secondary structure of globu-
lar proteins and are often present in active centres 

ВВЕДЕНИЕ
Сравнительно недавно выявлена закономерность 
смены знака хиральности в  структурно-функ-
циональной иерархии белковых структур левые 
(L)-правые (D)-левые (L)-правые (D) [1, 2]. Для под-
тверждения этой теории разработаны векторные 
методы, позволяющие определять хиральность 
регулярных и нерегулярных белковых структур 
разных уровней иерархии [3–7], которые в процессе 
самоорганизации формируются из исходно левых 
цепочек аминокислотных остатков. 

При укладке полипептидной цепи в трехмер-
ную конструкцию происходит формирование, 
спиралей, суперспиралей, поворотов и  петель 
(рис.1).

В качестве регулярных вторичных структур рас-
смотрены α-, 310 и π-спирали, а в качестве нерегу-
лярных – β- и α-повороты, Ω-петли. Если регуляр-
ные структуры формируют каркас белка в  ходе 
фолдинга, то нерегулярные структуры выполняют 
роль связующего звена между регулярными вто-
ричными структурами и составляют 30–50% вто-
ричной структуры глобулярных белков и  часто 
присутствуют в активных центрах белка, способ-
ствуя специфическому взаимодействию между 
молекулами. Создание авторского метода оценки 
знака и величины хиральности различных бел-
ковых структур позволило расширить наши зна-
ния относительно их структуры и, следовательно, 
функций, что может быть непосредственно 
использовано в белковом дизайне.

Метод на  основе векторов дипольных момен-
тов позволяет рассчитывать хиральность фенила-
ланиновых спиральных нанотрубок [6] – биомоле-
кулярных наноструктур, которые являются при-
влекательными объектами в различных областях 
биомедицины и биотехнологии. Искусственные 
пептиды, подобно природным, способны к само-
сборке в зависимости от выполнения определен-
ной функции (например, пролиферации клеток 
регенерации аксонов, культивированию ство-
ловых клеток, связыванию ДНК и  т.д.). Одним 
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α-helix
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Рис.1. Элементы вторичной структуры белка 2LZM [8]
Fig.1. Elements of the secondary structure of prortein 2LZm [8]

protein structure, as well as helical nanotubes based on phenylalanine are presented. The magnitude and the 
chirality sign of α-, 310-, and π-helices, β- and α-turns, Ω-loops, and right-handed and left-handed phenylalanine 
nanotubes have been calculated. The obtained results can be used to control the assembly of natural and artifi-
cial proteins.
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of protein, contributing to specific interactions 
between molecules. Development of the author’s 
method for assessing the sign and magnitude 
of the different protein structures chirality has 
improved our knowledge of their structure and, 
therefore, functions, which can be directly applied 
in protein design.

The method based on dipole moment vectors 
enables to calculate chirality of phenylalanine heli-
cal nanotubes  [6], which are biomolecular nano-
structures that are attractive targets in various 
fields of biomedicine and biotechnology. Artificial 
peptides, like natural peptides, are capable of self-
assembly depending on a particular function (e.g. 
cell proliferation axon regeneration, stem cell cul-
ture, DNA binding, etc.). Formation of helical 
structures of diphenylalanine based on phenylal-
anine amino acid dipeptides (F or Phe) [9–13] pres-
ent an example of self-assembly of complex biomo-
lecular structures. It was found that the FF dipep-
tides form exactly spiral nanotubes (PNT) with dif-
ferent chirality [14–16]. At the same time, it turned 
out that phenylalanine molecules themselves 
can also form nanofibrils and nanotubes [17, 18]. 
Diphenylalanine dipeptide and peptide nanotubes 
(PNT) based on it (FF PNT) are of considerable inter-
est due to their structural and physical properties 
important in various fields of bioengineering. They 
are biocompatible and present excellent mechanical 

из примеров самосборки сложных биомолекуляр-
ных структур является формирование спиральных 
структур дифенилаланина на основе дипепти-
дов фенилаланиновой аминокислоты (F или Phe) 
[9–13]. Было установлено, что дипептиды FF обра-
зуют именно спиральные нанотрубки (PNT), при-
чем разной хиральности [14–16]. В  то же время 
оказалось, что и  сами молекулы фенилала-
нина также могут образовывать нанофибриллы 
и нанотрубки [17, 18]. Дипептид дифенилаланин 
и  пептидные нанотрубки (PNT) на  его основе 
(FF PNT) представляют значительный интерес 
ввиду структурных и физических свойств, важ-
ных в различных областях биоинженерии. Они 
являются биосовместимыми и демонстрируют 
отличную механическую и  химическую ста-
бильность, имеют пьезоэлектрические и оптиче-
ские свойства. Эти свойства сделали их перспек-
тивными кандидатами для создания различных 
датчиков и  устройств наноиндустрии. Так же 
есть данные о  возможном применении нано-
трубок на  основе дифенилаланина при адрес-
ной доставке лекарственных препаратов [19, 20]. 
Мы представляем здесь модельные структуры 
фенилаланиновых нанотрубок разной хираль-
ности [21] и методы оценки их хиральности, что 
также может иметь перспективы применения 
в медицине и наноиндустрии.

МЕТОДЫ ИССЛЕДОВАНИЯ
Белковые структуры характеризуются четко 
определенным расположением атомов углерода. 
Для  оценки знака хиральности регулярных 
и нерегулярных вторичных белковых структур 
достаточным условием является взаимное рас-
положение α-углеродов – опорных точек в спира-
лях, поворотах и петлях (рис.2) [3–5, 7]. Это позво-
ляет строить последовательные векторы, соеди-
няющие опорные точки в спиралях белков, и по 
методу смешанного векторного произведения 
рассчитывать величину и знак хиральности спи-
ральных и нерегулярных структур [7].

Хиральность суперспирали – структуры сле-
дующего уровня иерархии – зависит от направ-
ления закрутки каждой отдельной α-спирали 
относительно оси всей суперспирали, то есть 
угла между осью суперспирали и  осями обра-
зующих спира лей. Величина угла опре де-
ляется с  помощью скалярного произведения, 
которое для  тупых углов отрицательно, а  для 
острых – положительно. Оценка знака хираль-
ности суперспирали рассчитывается с помощью 
усреднения значения косинуса соответствующего 
угла для  всех спиралей, образующих суперспи-
раль (рис.3) [5].
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Рис.2. Графическое построение векторов vi для расчета 
смешенного векторного произведения спиральных струк-
тур белков. Сi – атомы α-углеродов – опорных точек в спи-
ралях: а – α-спираль (белок 1L63 [22]); b – β-поворот (бе-
лок 1A4G [23]); c – Ω-петля (белок 1ACT [24])
Fig.2. Graphical construction of vectors vi to calculate the 
mixed vector product of protein helical structures. Ci are atoms 
of α-carbons – anchor points in helices: a  – α-helix (protein 
1L63 [22]0); b – β-turn (protein 1A4G [23]); c – Ω-loop (protein 
1ACT [24])
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and chemical stability and piezoelectric and optical 
properties. These properties have made them prom-
ising candidates for various sensors and devices 
in nanoindustry. There is also evidence of possi-
ble applications of diphenylalanine-based nano-
tubes in targeted drug delivery [19, 20]. We present 
here model structures of phenylalanine nanotubes 
of different chirality [21] and methods to evaluate 
their chirality, which could also have promising 
applications in medicine and nanoindustry.

RESEARCH METHODS
Protein structures are characterised by a well-
defined arrangement of carbon atoms. To assess 
chirality sign of regular and irregular second-
ary protein structures, the mutual arrangement 
of α-carbons – anchor points in spirals, turns and 
loops (Fig.2) is a sufficient condition [3–5, 7]. This 
allows to construct consecutive vectors that con-
nect anchor points in protein helices and calculate 
the magnitude and chirality sign of helical and 
irregular structures by the mixed vector product 
method [7].

Chirality of a superhelix – the structures at the 
next level of the hierarchy – depend on the direc-
tion of twisting of each individual α-helix with 
respect to the axis of the whole superhelix, that 
is, the angle between the axis of the superhelix 
and the axes of the forming spirals. The value of 
this angle is determined by the scalar product, 

Применительно к биоинженерии, на основе опи-
санной выше методики оценки хиральности белко-
вых структур [4, 5, 7] был предложен и аналогичный 
метод определения хиральности фенилаланино-
вых и дифенилаланиновых спиральных структур, 
основанный на четкой пространственной последо-
вательности в этих спиралях векторов дипольных 
моментов отдельных молекул пептидов [6, 7] (рис.4).

РЕЗУЛЬТАТЫ
Авторами проведен анализ хиральности 26150 спи-
ральных структур α-, 310- и π-спиралей. Все иссле-
дованные α-, 310-спирали, согласно нашему методу, 
являются в подавляющем большинстве правоза-
крученными [7], что полностью согласуется с кон-
цепцией хиральной иерархии белковых струк-
тур [1, 2]. Левые α-спирали составляют 0,06% 
от общего количества α-спиралей, а левые 310-спи-
рали – 4,6% от  общего количества спиралей 310. 
Все π-спирали (структуры из [26]) – правые. Также 
рассмотрено 78 α-поворотов, 850 β-поворотов 
и 190 Ω-петель. Полученные результаты показали, 
что для всех рассмотренных спиралей и поворо-
тов мера хиральности линейно зависит от числа 
атомов в спирали. Учитывая сложную простран-
ственную ориентацию петель (рис.2с), значение 
их хиральности, в  зависимости от  количества 
последовательных расчетных остатков, может 
изменяться как по знаку, так и количественно [7] 
(табл.1).

Таблица 1. Этапы расчета значения хиральности Ω-петли 
2ACT (остатки 8–13), белок 1BKV
Table 1. Steps for chirality value calculation of the 2ACT (residues 
8-13) Ω-loop, protein 1BKV

Количе
ство остат

ков
Quantity 

of residues

Коли
чество 

векторов
Quantity 
of vectors

Количе
ство сме
шанных 
произве 

дений
Number of 

mixed prod
ucts

Общая 
хиральность 

на данном 
шаге

Common 
chirality on 

the step

1 - - 0

2 1 - 0

3 2 - 0

4 3 1 0,0554

5 4 2 0,0077

6 5 3 0,0508

a b c

  Sm 

Cn, 1

Am, 3

A1, 2
A1, 3 A1, 1

Am, 1
Am, 2

Cn, 1

Cn, 1

C2, 1
  C3, 1

C1, 1 S1

Рис.3. Схема основных этапов метода определения зна-
ка хиральности суперспирали coiled coil на примере бел-
ка 1BB1 [25]: a – белковая суперспираль; b – оси спиралей;  
c – ось суперспирали
Fig.3. Schematic diagram of the basic steps of the method for 
determining the chirality sign of a coiled coil super helix exempli-
fied by the 1BB1 protein [25]: a – protein super helix; b – helix axes; 
c – super helix axis
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which is negative for obtuse angles and positive 
for acute ones. Chirality sign of superhelix is cal-
culated by averaging the cosine value of the corre-
sponding angle for all spirals forming the super-
helix (Fig.3) [5].

As the bioengineering is concerned, based on 
the above described technique of protein structure 
chirality estimation [4, 5, 7], a similar method 
of phenylalanine and diphenylalanine chiral-
ity determination was proposed based on distinct 
spatial sequence in these helices of dipole moment 
vectors of the individual peptide molecules [6, 7] 
(Fig.4).

RESULTS
We have analyzed 26,150 chirality structures of 
α-, 310- and π-helices. All studied α-, 310-helices, 
according to our method, are overwhelmingly 
right-handed  [7] which fully agrees with a con-
cept of chiral hierarchy of protein structures [1, 2]. 
The left-hand α-helices represent 0.06% of the total 
number of α-helices and the left-hand 310-helices 

Анализ 116 суперспиралей показал, что такие 
структуры, сформированные из  правых спира-
лей, являются левыми, а из левых спиралей – пра-
выми [5], что полностью согласуется с литератур-
ными данными и концепцией хиральной иерар-
хии белковых структур [1, 2].

Х ира льнос ть витков в  спира лях пра вых 
(D-PNT) и левых (L-PNT) нанотрубок (рис.5) рас-
считывалась по дипольным моментам отдель-
ных молекул фенилаланина (F) (рис.4c, d) левой 

a b

с d

D1
D1

1
1

Рис.4. Фенилаланиновые спиральные структуры – нано-
трубки (PNT), собранные методом молекулярной дина-
мики (МД) [21]: a – правая хиральная нанотрубка D-PNT 
на основе МД-сборки из 48 молекул фенилаланина L-F48 
в исходной левой хиральности L-F; b – левая хиральная на-
нотрубка L-PNT на основе MД-сборки 48 молекул фенила-
ланина D-F48 в исходной правой хиральности D-F; c – век-
торы отдельных дипольных моментов молекул фенилала-
нина F в одном витке спирали нанотрубки D-PNT на основе 
фенилаланина левой хиральности L-F; d – векторы отдель-
ных дипольных моментов молекул фенилаланина F в одном 
витке спирали нанотрубки L-PNT н основе D-F
Fig.4. Phenylalanine helical structures – nanotubes (PNT) assem-
bled by molecular dynamics (MD) [21]: a – right chiral D-PNT 
nanotube based on MD assembly of 48 phenylalanine L-F48 mol-
ecules in original left chirality L-F; b – left chiral L-PNT nano-
tube based on MD assembly of 48 phenylalanine D-F48 mole-
cules in original right chirality D-F; c – vectors of individual dipole 
moments of phenylalanine F molecules in one helix of D-PNT 
nanotube based on phenylalanine of left chirality L-F; d – vectors 
of individual dipole moments of phenylalanine F molecules in one 
helix of L-PNT nanotube based on D-F

DL–F

2

3
3

2

1

22

1

DD–F+
+

1 виток на основе L-F
1 turn based on L-F

1 виток на основе D-F
1 turn based on D-F

Рис.5. Выделенные из  спиральных PNT отдельные витки 
по 12 молекул F разной хиральности L-F и D-F, создающие сум-
марный дипольный момент витка разной направленности
Fig.5. Separated individual turns of 12 F molecules of different 
chirality L-F and D-F, creating a total dipole moment of different 
orientation
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(L-F) и правой (D-F) хиральности [7] полуэмпири-
ческим квантово-химическим методом RM1 [27, 
28]. Из исходно левых (L–F) мономеров фенила-
ланина получены модели нанотрубок правой 
(D-PNT) хиральности, а из исходно правых (D-F) 
мономеров – модели нанотрубок левой (L-PNT) 
хиральности (табл.2), что также полностью соот-
ветствует концепции смены типа хиральности 
при иерархическом усложнении пептидных 
структур [1, 2].

ОБСУЖДЕНИЕ
Анализ рассмотренных спиралей и  поворо-
тов показал линейную зависимость величины 
хиральности от  числа атомов в  этих структу-
рах. Пространственна я ориентация петель 
влияет на количественные значения хирально-
сти этих структур: в зависимости от количества 
последовательных остатков, взятых для  рас-
чета, хиральность может изменяться в  боль-
шую либо меньшую сторону. Анализ хирально-
сти суперспиралей coiled coil показал, что такие 
структуры являются в абсолютном большинстве 
левыми  [4], а  подавляющее большинство изу-
ченных спиралей – правыми, что полностью 
согласуется с известными из научной литера-
туры данными и концепцией хиральной иерар-
хии белковых структур [1, 2].

Учитыва я частоту встречаемости спира-
лей, суперспиралей, α- и β-поворотов, а также 
Ω-петель, да нное исс ле дова ние позвол яет 
лучше понять особенности структурообразова-
ния белков, как природных, так и искусствен-
ных. В  настоящее время в  области белкового 
дизайна используются корреляции между ами-
нокислотной последовательностью и структурой 
не только для  спиралей, но и  для более слож-
ных структур (например, суперспиралей). Это 
привело к значительному успеху в конструиро-
вании de novo суперспиральных структур, кото-
рые могут являться инструментом для управле-
ния сборкой как природных белков, так и искус-
ственных конструкций в белковой инженерии 
и  материаловедении. Использование метода 
расчета хиральности суперспиралей в  обла-
сти вычислительного дизайна позволит решать 
некоторые проблемы биоинженерии.

Расчеты дипольных моментов отдельных 
витков спиралей нанотрубок F PNT показали, 
что, аналогично смене знака хиральности при 
переходе на более высокий уровень иерархиче-
ской организации – от  спиралей к  суперспи-
ралям, нанотрубки демонстрируют характер-
ное изменение знака хиральности – от мономе-
ров к спиральным нанотрубкам. Это позволяет 

represent 4.6% of the total number of 310-heli-
ces. All π-helices (structures from [26]) are right-
handed. Also, 78 α-helices, 850 β-helices and 190 
Ω-helices were considered. The results show that 
for all considered helices and turns the chirality 
measure depends linearly on the number of atoms 
in the helix. Given the complex spatial orientation 
of the loops (Fig.2, c), the value of their chirality, 
depending on the number of consecutive calcu-
lated residues, can change both in sign and quan-
titatively [7] (See Table 1).

Analysis of 116 superspirals showed that these 
structures formed from the right-hand helices 
are left-hand, and from the left-hand helices – the 
right-hand [5], which fully corresponds to the lit-
erature data and the chiral hierarchy concept of 
protein structures [1, 2].

Chirality of the turns in the spirals of right 
(D-PNT) and left (L-PNT) nanotubes (Fig.5) was cal-
culated from dipole moments of individual phe-
nylalanine (F) molecules (Fig.4c, d) of left (L-F) and 
right (D-F) chirality [7] by the semiempirical RM1 
quantum chemical method [27, 28]. Nanotube mod-
els of right-hand (D-PNT) chirality were obtained 
from initially left-hand (L-F) phenylalanine mono-
mers and nanotube models of left-hand (L-PNT) chi-
rality were obtained from initially right-hand (D-F) 
monomers (Table 2), which also fully corresponds to 
the concept of chirality type change during hierar-
chical peptide structure complexity [1, 2].

DISCUSSIONS
Analysis of the considered helices and turns 
showe d  a  l i n e a r  d e p e nd e n ce  of  c h i r a l it y 

Таблица 2. Величина и знак хиральности нанотрубок на ос-
нове молекул фенилаланина F. Метод расчета: RM1 RHF
Table 2. Magnitude and sign of nanotubes chirality based on phe-
nylalanine F molecules. Calculation method: RM1 RHF

Исходная хиральность 
молекул фенилаланина
Initial chirality of phe
nylalanine molecules

"Левая" (L–F)
Left

"Правая" (D–F)
Right

Знак хиральности 
спиральной структуры 

нанотрубки
Chirality sign of nano
tube spiral structure

"Правая" (D)
Right

"Левая" (L)
Left

Величина хиральности
ctotal, Debye3

Magnitude of chirality

20,266 19,647
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magnitude on the number of atoms in these struc-
tures. The spatial orientation of the loops affects 
chirality magnitudes of these structures: depend-
ing on the number of consecutive residues taken 
for the calculation, chirality can change up or 
down. Analysis of coiled coil superhelixes chirality 
demonstrated that such structures are left-handed 
in vast majority [4], and vast majority of the heli-
ces studied are right-handed, which is in good 
agreement with the data known from scientific 
literature and the chiral hierarchy concept of pro-
tein structures [1, 2].

Given the frequency of helices, superhelixes, 
α- and β-helixes as well as Ω-loops, this study 
provides a better understanding of structure for-
mation of proteins, both natural and artificial. 
Correlations between amino acid sequence and 
structure are currently used in the field of protein 
design not only for helices but also for more com-
plex structures (e.g. superhelixes). This led to con-
siderable success in the design of de novo super 
helical structures, which can be a tool for control-
ling the assembly of both natural proteins and 
artificial constructs in protein engineering and 
materials science. The use of superspiral chirality 
calculation method in computational design will 
allow of solving some bioengineering problems.

Calculations of dipole moments of individual 
coils of F PNT nanotubes have shown that, simi-
larly to change of the chirality sign in the tran-
sition to a higher level of hierarchical organi-
zation – from helical to super helical, nano-
tubes show a characteristic change of chirality 
sign – from monomer to helical nanotubes. This 
makes it possible to define the modes of simula-
tion of self-assembly of both phenylalanine and 
other, very different amino acid sequences, as the 
most adequate for the formation of such artificial 
nanotubes [21]. Since the helical structures chiral-
ity of nanotubes determines their biological activ-
ity, this aspect must be taken into consideration 
in the interaction of natural biopolymers with 
artificially created biochemical structures, which 
is particularly important in pharmacology.

CONCLUSIONS
The results obtained showed that the fundamen-
tally new method for determining chirality of 
protein structures – regular (helical and superhe-
lical) and irregular (turns and loops) is based on 
the calculation of mixed vector product of vectors, 
that connect the anchor points in protein struc-
tures, fully confirms the regularity of regular pro-
tein structures chirality reversal. Only mutual 
arrangement of α-carbons is a necessary and 

определять режимы симуляции самосборки как 
фенилаланина, так и других, самых различных 
аминокислотных последовательностей, как наи-
более адекватные формированию таких искус-
ственных нанотрубок [21]. Поскольку хиральность 
спиральных структур нанотрубок определяет их 
биологическую активность, этот аспект необхо-
димо учитывать при взаимодействии природ-
ных биополимеров с искусственно созданными 
биохимическими структурами, что особенно 
важно в области фармакологии.

ВЫВОДЫ
Полученные результаты показали, что принци-
пиально новый метод определения хирально-
сти белковых структур – регулярных (спираль-
ных и суперспиральных) и нерегулярных (пово-
ротов и петель) – на основе расчета смешанного 
векторного произведения векторов, соединяю-
щих опорные точки в белковых структурах, пол-
ностью подтверж дает закономерность смены 
знака хиральности регулярных белковых струк-
тур. Необходимым и  достаточным условием 
метода является лишь взаимное расположение 
α-углеродов. Это позволяет на порядок снизить 
количество обрабатываемой информации, что 
является явным преимуществом при обработке 
больших массивов данных. Метод необходим 
для структурного анализа и конструирования 
белков.

Ра зработа ны компьютерные прог ра ммы 
EC PH S и  EC SSP д л я  оце н к и х и р а л ьно с т и 
с п и р а л ь н ы х  и   с у пе р с п и р а л ь н ы х  с т р у к-
тур. Функциональные возможности ПрЭВМ: 
язык программы – Python 3.7. Графический 
интерфейс реа лизован с  помощью библио-
теки tkinter. Программа позволяет загружать 
модель из  файла, выводить список спираль-
ных структур, определять знак их хирально-
сти и  выводить трехмерное изображение при 
помощи библиотеки matplotlib. Входные дан-
ные предствляют собой файлы с расширением 
.pdb или .txt; среднее время расчета – до 50 мс. 
Свидетельства о государственной регистрации 
для  ЭВМ: № 2021613546 от  10 марта 2021  года; 
№ 2021665783 от 1 октября 2021 года.

На  основании метода определения хираль-
ности белковых структур создан метод расчета 
величины и знака хиральности фенил- и дифе-
нилаланинов посредством смешанного век-
торного произведения дипольных моментов. 
Полученные результаты для L- и D-нанотрубок, 
формируемых из  фенилаланина, хорошо кор-
релируют с  экспериментальным и  теоретиче-
скими данными  [6]. Следовательно, данный 
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sufficient condition of this method. This enables 
to reduce, by an order of magnitude, the infor-
mation block to be processed, which is a distinct 
advantage when processing large data quantity. The 
method is essential for structural analysis and pro-
tein design.

Computer ECPHS and ECSSP software have been 
developed to evaluate chirality of helical and super-
helical structures. PrEPC functionality. The pro-
gram language is Python 3.7. The graphical interface 
is implemented with the help of tkinter library. The 
program allows to load a model from a file, output 
a list of spiral structures, determine a sign of their 
chirality and produce a three-dimensional image 
with the help of matplotlib library. Input data are 
.pdb or .txt files; average calculation time is up to 
50 milliseconds. The Certificates of state registration 
for the computer: No. 2021613546 dated 10.03.2021; 
No. 2021665783 dated 1.10.2021.

Based on the method of protein structure chiral-
ity determination, a method for calculation of chi-
rality magnitude and sign of phenyl and diphenyl-
alanine via mixed vector product of dipole moments 
has been developed. The results obtained for L- and 
D-nanotubes formed from phenylalanine correlate 
well with the experimental and theoretical data [6]. 
Therefore, this method of calculating the magni-
tude and sign of chirality [3–5, 7] for different heli-
cal biomacromolecules can be successfully applied in 
bioengineering to estimate chirality of self-assem-
bled helical nanostructures based on various amino 
acids as well as peptides and dipeptides.

Artificial proteins allow the principles of pro-
tein engineering to be defined and tested by recre-
ating and extending the natural functions of pro-
tein structures; for their construction it is essen-
tial to determine chirality of both monomers and 
the more complex structures formed from them. An 
in-depth understanding of the interrelationships 
and structures of different types of proteins allows 
of enhancing the ability to control assembly of both 
natural proteins and artificial constructions in 
nanobiotechnology.
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метод расчета величины и знака хиральности 
[3–5, 7] для различных спиральных биомакромо-
лекул может быть с успехом применим в обла-
сти биоинженерии для  оценки хиральности 
самоорганизующихся спиральных нанострук-
тур на основе различных аминокислот, а также 
пептидов и дипептидов.

Искусственные белки позволяют определять 
и тестировать принципы белковой инженерии, 
воссоздавая и расширяя естественные функции 
белковых структур, и  для их создания очень 
ва жно определение хиральности как моно-
меров, так и формируемых из них более слож-
ных структур. Глубокое понимание взаимосвя-
зей и структур различных типов белков позво-
ляет расширить возможности управления сбор-
кой как природных белков, так и искусственных 
конструкций в нанобиотехнологиях.
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