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Overview:  We  describe  a  method  to  construct  a  library  of  Ramachandran  basin  fragments  for  a  given  input 
amino­acid  sequence,  using  BLAST  alignments.  The  input  sequence  is  blasted  against  a  database  of  known 
structures,  and  the  aligned  matching  regions  are  used  to  compute  Ramachandran  basin  fragments  which  are 
added to the library. This library can be subsequently used to make basin predictions for entire chains, and to 
guide the conformational search of an ab­initio folding algorithm.

I – Ramachandran basins and local correlations

Ramachandran basins used in
this study. Number code:
1 = β , 2 = PP2, 4 = α  R, 5 = α  L, 6 = ε
(3 is reserved for the upper half 
of the αR basin, but this basin has 
not been introduced yet)

Alanine followed by Alanine Alanine followed by Glycine

Alanine followed by Histidine Alanine followed by Proline

The intrinsic occupancies of the basins 
strongly depend on the first neighbors 
chemical identity and conformation. We
want to capture part of these correlations. 

> 1BDC
TADNKFNKEQQNAFYEILHLPN...

...
> 1IQ3_A
GSLQDNSSYPDEPWRITEEQREYYV...
4252141112144521154444444...
...
1ZDC
FNMQCQRRFYEALHDPNLN...
6144444444444214422...
......

>1ZDC
FNKEQQNAFYEILHLPNLNEEQRNGFIQSLKDD
FN + Q  FYE LH PNLNEEQRN  I+S++DD
FNMQCQRRFYEALHDPNLNEEQRNAKIKSIRDD
614444444444421442244444444444444
...
>1IQ3_A
LNEEQRNGFI---QSLKDDPS
+ EEQR  ++   +SL+ DPS
ITEEQREYYVNQFRSLQPDPS
1154444444---44424244
...

...
16 18 444
17 21 44424
17 21 11122
17 19 111
17 24 44422511
...
17 21 21212
17 20 4444
17 21 11122
17 20 4444
17 21 11122
17 20 4444
...

BLAST, PSI­BLAST

II – Construction of the basin library

Precalculated amino­acid sequence 
and Ramachandran basin database.

Basin library file.

   F Y E I L H L P N L N 
     4 4 4
     1 4 4 4 2 4
     2 1 1 1 2 2
       1 1 1
   1 4 4 4 4 2 2 5 1 1

II – Calculation of a basin prediction

residue i

fragments 
containing
residue i

Pi(β ) = 0.4
Pi(α  R) = 0.6
Pi(PP2) = 0.0
Pi(α  L) = 0.0
Pi(ε ) = 0.0

The predicted basin
for residue i is aR

III – Results

The percentages of matches between the prediction and
the native basins of 50 proteins were computed in three
cases: library generated with BLAST, library generated
with PSI­BLAST and library generated with the trimer 
Fragments from the Robetta Fragment server 
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IV ­ Applications

Take a look at poster P­C1!

The Ramachandran basins could be used as constrains 
to reduce the conformational search of a folding 
algorithm. Our approach is the following:
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1.An energy profile is 
calculated for the current
structure.

2. The “hot” residues are
selected to change their 
Ramachandran basins.

3. New basins are chosen
from the library, and a 
3D structure compatible with
those basins is constructed.
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