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Изучение влияния посттрансляционных модификаций на структуру и функции бел-
ков - актуальная область молекулярной биологии. К числу наиболее распространённых
и значимых модификаций относится фосфорилирование, влияющее на функциональную
активность и структуру белковых молекул. На поверхности клеток дрожжей присутствует
глюкантрансфераза Bgl2p, необходимая для устойчивости этих микроорганизмов в усло-
виях стресса. Были получены данные о наличии двух пулов Bgl2p с различным способом
закрепления в клеточной стенке - пула молекул без фосфорилирования (Bgl2P-) и с фос-
форилированием по Thr84 (Bgl2P), проявляющих ферментативную активность, и другого
пула малоактивных молекул с фосфорилированием, предположительно 11 аминокислот-
ных остатков: три Ser, семь Thr и один Tyr (Bgl2P11) [1]. Выдвинута гипотеза, согласно
которой Bgl2P- и Bgl2P, в отличие от множественно фосфорилированного Bgl2P11, сохра-
няют структуру активного центра. Для ее проверки были получены расчёты траекторий
длинной 100 нс методом молекулярной динамики для Bgl2P-, Bgl2P и Bgl2P11 в силовом
поле CHARMM36 с использованием модели воды TIP3P в 0.12M NaCl. Контролем явля-
лась структура Bgl2P-, построенная по гомологии сервером Swiss Model по шаблону 4wtp.1
и оптимизированная программой Robetta. Структуры для Bgl2P11 и Bgl2P получены с по-
мощью программы Pymol, плагина PTMs.

При сравнительном исследовании значений радиусов гирации и RMSD (англ.Root-
Mean-Square Deviation), были установлены статистически значимые отличия в стабиль-
ности структуры Bgl2P11 от Bgl2P и Bgl2P-. Bgl2P11 значительно изменял свою конфор-
мацию в ходе моделирования и терял симметрию: альфа-спираль с 74 по 83 аминокис-
лотный остаток и С-концевая область отходили от центра глобулы, область активного
центра деформировалась. В отличие от Bgl2P и Bgl2P-, Bgl2P11 демонстрировал устой-
чиво высокое значение RMSF (англ.Root-Mean-Square Fluctuation) значительного числа
экспонированных на поверхность белка альфа-спиралей, что свидетельствует о высокой
внутримолекулярной подвижности. В отличие от Bgl2P- и Bgl2P, которые сохраняли свою
структуру и были стабильны в ходе симуляции, Bgl2P11 утрачивал свою первоначальную
структуру, включая область активного центра. Результаты моделирования подтверждают
высказанную гипотезу.
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