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Conformations
For small molecules the calssical representations are 
sufficient.
Their 3D structure is easy to determine by the bond 
length and angles.
Larger polymers such as Proteins can have non 
interconvertible 3D conformations.
Different conformations must have the same 
configuration of atoms.
Polymers are very flexible and can have a large number 
of conformations.



Conformations
Proteins:
Have used this flexibility to adopt a number of fixed 
conformations.
Protein structures do have a hierarchy:
Primary structure‐ covalent structure of the amino 
acids.
Secondary structure‐ local conformation of the 
polypeptide backbone.
Tertiary and quarternary structure‐ 3D conformation 
of secondary structures and superstructures.



3D Conformations
How a conformation is defined is not trivial
Even a small molecule can seem to have an infinite 
number of conformations.
Only conformations that have an energetic minimum 
are considered as stable conformations. 
Representations are shown in Newman projection



3D Conformations

Ethane 1,2 Dichloro etane



Local restrictions‐ Ramachandran 
plot



Local restrictions‐ Ramachandran 
plot

The peptide Bond: Is normally planar



Local restrictions‐ Ramachandran 
plot

The angles are callet Tau, describing the angles 
between NCαC’
Rotations about bonds are described as torsion or 
dihedral angles
They are in the range ‐180 +180 degrees

In trans conformation the angle is 180 deg, in cis 
conformation the angle is 0 deg.

Rotation around this bond: angle + value  rotation 
clockwise

Angle – value rotation counterclockwise



Local restrictions‐ Ramachandran 
plot



The Ramachandran Plot





Statistical properties
The intrinsic conformational property of an individual 
aa makes it possible to calculate the conformational 
property of a random polymer chain.
Statistically averaged over all its many possible 
conformations
Therefore the unperturbed random coil is the osrt easy 
to calculate.



End to End Distances
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Transition state theory



Intrinsic rates of Bond rotation



Regular conformations
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Spectral properties
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Fibrous Proteins
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Fibrous Proteins
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