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Âîäíîå îêðóæåíèå áåëêîâûõ ìîëåêóë èãðàåò ÷ðåçâû÷àéíî âàæíóþ ðîëü â ïðîöåñ-

ñàõ, ñâÿçàííûõ ñ âûïîëíåíèåì áåëêàìè èõ ïðèðîäíûõ ôóíêöèé. Ãèäðàòàöèÿ áåëêîâ

îêàçûâàåò âëèÿíèå íà ôîëäèíã, ñâÿçûâàíèå ëèãàíäîâ, áåëîê-áåëêîâûå âçàèìîäåéñòâèÿ,

ôåðìåíòàòèâíûé êàòàëèç è ïåðåäà÷ó ñèãíàëîâ.

Ïðåäëàãàåìûé íàìè ïîäõîä ê èçó÷åíèþ ñâîéñòâ ãèäðàòíîé îáîëî÷êè áåëêîâûõ ìîëå-

êóë, áàçèðóþùèéñÿ íà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêå ñ ÿâíûì ïðåäñòàâëåíèåì ðàñòâîðèòåëÿ,

èìååò âàæíîå çíà÷åíèå äëÿ äàëüíåéøåãî ðàçâèòèÿ ïðåäñòàâëåíèé î õàðàêòåðå ìåæìîëå-

êóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé â æèâûõ ñèñòåìàõ è ìåõàíèçìàõ âûïîëíåíèÿ áåëêàìè ñâîèõ

ôóíêöèé.

Íîâûé ïîäõîä ïîçâîëÿåò íà îñíîâå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè

èçó÷àòü ñâîéñòâà ãèäðàòíîé îáîëî÷êè ìàêðîìîëåêóë, è, â ÷àñòíîñòè, áåëêîâ. Ìåòîä îñ-

íîâàí íà îöåíêå ïàðàìåòðîâ ñàìîäèôôóçèè ìîëåêóë âîäû. Ïîñòðîåíèå ïðîñòðàíñòâåí-

íûõ êàðò, ñîäåðæàùèõ èíôîðìàöèþ î ïðî÷íîñòè ñâÿçûâàíèÿ ìîëåêóë âîäû ñ áèîïîëè-

ìåðîì, ïîçâîëÿåò îïðåäåëÿòü õàðàêòåð âçàèìîäåéñòâèÿ ïîñëåäíåãî ñ ðàñòâîðèòåëåì, à

òàêæå äàåò öåííóþ èíôîðìàöèþ î ëîêàëüíûõ ñâîéñòâàõ ó÷àñòêîâ ìîëåêóëû áèîïîëè-

ìåðà.

Èñïîëüçóåìûå â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñèëîâûå ïîëÿ, òàêèå êàê Amber �03.r1 è �10, ñîâ-

ìåñòíî ñ âîäíûì ïîòåíöèàëîì TIP3P, ïîçâîëÿþò âîñïðîèçâîäèòü ñâîéñòâà áèîëîãè÷å-

ñêèõ ìàêðîìîëåêóë è îêðóæàþùåãî èõ ðàñòâîðèòåëÿ ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ. Òàêèì îáðà-

çîì, ñòàíîâèòñÿ äîñòóïíûì èçó÷åíèå ñâîéñòâ ãèäðàòíîé îáîëî÷êè, êîòîðûå, âî ìíîãîì,

ïðåäîïðåäåëåíû ñòðîåíèåì áèîïîëèìåðà.

Àíàëèç òåñòîâûõ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ òðàåêòîðèé ïîêàçàë, ÷òî ïðåäëîæåí-

íûé ìåòîä ïîçâîëÿåò êîððåêòèðîâàòü èññëåäîâàíèÿ ïî ðåêîíñòðóêöèè âçàèìîäåéñòâèÿ

áåëîê-ëèãàíä. Ñîãëàñíî ïîëó÷åííûì ðåçóëüòàòàì, ó÷àñòêè, ïðî÷íî ñâÿçûâàþùèå ìîëå-

êóëû âîäû, ðåäêî ó÷àñòâóþò âî âçàèìîäåéñòâèè ñ ñóáñòðàòîì. Îïðåäåëåíèå âîçìîæíûõ

ñàéòîâ âçàèìîäåéñòâèÿ áåëêîâ ñ íèçêîìîëåêóëÿðíûìè ëèãàíäàìè èìååò ïðèíöèïèàëü-

íîå çíà÷åíèå äëÿ óñòàíîâëåíèÿ èõ ôóíêöèè è ìåõàíèçìîâ ðàáîòû.

Íàëè÷èå ïðî÷íî ñâÿçàííûõ êëàñòåðîâ ìîëåêóë âîäû îáúÿñíÿåò íàáëþäàåìûå îñîáåí-

íîñòè óêëàäêè ïîëèïåïòèäíîé öåïè ìíîãèõ áåëêîâ èç òåñòîâîãî íàáîðà. Ñëåäîâàòåëüíî,

èññëåäîâàíèÿ ãèäðàòíîé îáîëî÷êè è ãèäðàòàöèè áåëêîâ ÿâëÿåòñÿ êëþ÷îì ê ïîíèìàíèþ

ìåõàíèçìîâ ïðèîáðåòåíèÿ áåëêàìè èõ íàòèâíîé êîíôîðìàöèè. Ó÷åò ýôôåêòîâ ãèäðàòà-

öèè áåëêîâîé ãëîáóëû â ïðåäñêàçàíèè ôîëäèíãà íîñèò ïðèíöèïèàëüíûõ õàðàêòåð äëÿ

íàïðàâëåííîãî ìóòàãåíåçà è ñîçäàíèÿ ïðîñòðàíñòâåííûõ ìîäåëåé áåëêîâ â îòñóòñòâèå

íàäåæíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.

Îñîáàÿ ðîëü âîäû â êàòàëèçå áîëüøèíñòâà ðåàêöèé, èìåþùèõ áèîëîãè÷åñêîå çíà÷å-

íèå, ïîçâîëÿåò ñ óâåðåííîñòüþ ãîâîðèòü î çíà÷åíèè ïðåäëîæåííîãî ìåòîäà â âûÿñíåíèè
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ìåõàíèçìîâ êàòàëèçà è ñóáñòðàòíîãî óçíàâàíèÿ, à òàêæå â îïðåäåëåíèè îáùèõ ïðèíöè-

ïîâ ôóíêöèîíèðîâàíèÿ ôåðìåíòîâ.

2


