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Белок Е является одним из наиболее загадочных основных структурных белков
оболочки коронавируса, поскольку известно, что он связан со сборкой вирионов,
эффективным переносом вирионов по секреторному пути, а также со снижением
стрессовой реакции клетки-хозяина. Белок SARS-CoV-2 Е состоит из 75
аминокислотных остатков и его последовательность на 95 % и 36 % идентична с
последовательностями SARS-CoV и MERS-CoV Е, для которых получено большое
количество данных. Так известно, что белки Е могут подвергаться
пальмитоилированию и гликозилированию, хотя роль данных модификаций не до конца
ясна. В инфицированных клетках белок Е локализуется, в основном, в промежуточном
компартменте ERGIC между эндоплазматическим ретикулумом и аппаратом Гольджи
[1]. На данный момент нет известных доступных полноразмерных экспериментальных
структур белка SARS-CoV-2 Е, а также не изучено влияние пальмитоилирования и
гликозилирования. Таким образом, целью данной работы было изучение структуры,
динамики и влияния вышеупомянутых модификаций на белок Е оболочки коронавируса
SARS-CoV-2 в липидном окружении.

При помощи метода молекулярной динамики нами показано, что
трансмембранный домен SARS-CoV-2 E имеет преимущественную ориентацию в
мембране, при этом амфифильный домен, представленный двумя спиралями H2 и H3,
располагается на поверхности мембраны. Ориентация спирали H2 сильно зависит от
пальмитоилирования цистеинов Cys40, Cys43, Cys44, а ориентация H3 - от
гликозилирования Asn66. Также было показано, что белок Е создаёт и чувствует
мембранную кривизну, преимущественно локализуясь C-концом в выгнутых областях
мембраны [2]. Наконец, создана модель взаимодействия белка Е с димерным белком
клетки-хозяина высокого молекулярного веса.
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