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Додекамеры белка Dps обладают ДНК-связывающей активностью, защищающей 
ДНК  от  окислительного  повреждения  и  играющей  важнейшую  роль  в  процессах 
устойчивости бактериальных клеток к стрессу. В условиях окислительного стресса или 
голода  в  бактериальных  клетках  производится  большое  количество  белка  Dps, 
формирующего  сферический  олигомер,  неспецифически  связывающийся  с  ДНК  и 
приводящий к её компактизации [1].

В  работе  изучена  динамика  додекамеров  белка  Dps  в  водном  окружении  с 
помощью  метода  молекулярной  динамики.  Расчеты  проводились  классическим 
методом  молекулярной  динамики  с  использованием  универсального  МД  пакета 
Gromacs [2], силовые поля Opls-AA, martini 2.2. Изучались системы, содержащие от 1 
до  27  кристаллографических  ячеек  (4-108  молекул  додекамеров).  Топологически 
додекамер  Dps  можно  рассматривать  как  куб  с  неоднородными  гранями,  то  есть 
выделить «грани», «рёбра» и «углы».

Получены энергетические и пространственные характеристики связывания двух 
додекамеров белка DPS, найдены характеристики минимумов потенциальной энергии 
для каждого  из  димеров:  значение потенциальной  энергии,  угла поворота  одной  из 
молекул  относительно  другой  и  расстояние  между  центрами  масс  двух  молекул. 
Показано,  что  при  образовании  кристаллов  энергетически  наиболее  выгодными 
положениями оказываются положения двух молекул друг относительно друга грань-
угол  и  грань-ребро.  Обнаружено,  что  димеризация  додекамеров  происходит  в  два 
этапа. В образовании промежуточных комплексов участвуют подвижные N-концевые 
участки додекамеров, после чего происходит образование стабильных комплексов всех 
молекул.  Исследование  динамики  кристаллов  выявило  высокую  стабильность 
комплексов и позволило определить наиболее выгодные места для связывания ДНК. 
На основании полученных данных построена модель комплексов додекамеров белка 
DPS с участком плазмиды pBluescript SK+.
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