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Известно, что нарушение пространственной структуры белка может приводить к об-
разованию нефункциональных структур или белков со сниженной активностью при фор-
мации комплексов с переходными металлами [2], [3]. Одной из самых значимых белковых
структур для жизнедеятельности человека является гемоглобин. Под воздействием небла-
гоприятных факторов в гемоглобине могут возникать дополнительные центры связыва-
ния, способные связывать такие нетипичные для гемоглобина ионы как цинк.

На основе данных Protein Data Bank (PDB) были построены возможные структурные
модели дополнительных центров связывания гемоглобина с ионами цинка: модель связы-
вания цинка с гистидином, глутамином, цистеином и аспарагиновой кислотой. Для данных
моделей были рассчитаны теоретические спектры рентгеновского поглощения XANES для
К-края цинка и сопоставлены с экспериментальным спектром из работы [1].

Сопоставление экспериментального и теоретических спектров рентгеновского поглоще-
ния для различных структурных моделей показало, что спектры XANES чувствительны
к изменениям локального окружения ионов цинка в белках - межатомным расстояниям и
углам связи.

На основе теоретического анализа спектров XANES были определены вероятные сайты
связывания ионов цинка в гемоглобине, включающие аминокислоты цистеин и гистидин.
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