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Хроматин является формой существования генома в клеточном ядре; известно, что ге-
нетические функции реализуются через его динамику, которая тонко регулируется рядом
эпигенетических факторов. Элементарной единицей хроматина является нуклеосома, в
составе которой два димера белков-гистонов Н2А-Н2В, тетрамер гистонов (Н3-Н4)2 и два
неполных витка двойной спирали ДНК. Большие результаты в понимании свойств хро-
матина с точки зрения динамики дает метод молекулярного моделирования, в частности
молекулярной динамики (МД). В нашей работе мы провели расчеты траекторий полно-
атомной МД нуклеосомы и ее компонентов для исследования динамики димера гистонов
Н2А-Н2В и выяснения роли димера в динамике ДНК на уровне нуклеосомы. Проводи-
лось моделирование трех типов систем: свободного димера гистонов Н2А-Н2В, димера с
прилегающим фрагментов ДНК и полной нуклеосоомной коровой частицы. Была выде-
лена мода динамики димера гистонов в виде изгиба центральных спиралей (являющаяся
внутренней характеристикой димера, т.к. воспроизводилась во всех моделируемых си-
стемах, но с разной амплитудой и средним состоянием изгиба). Оказалось, что при фор-
мировании стабильных электростатических контактов между димером и ДНК в составе
нуклеосомы одновременно с изгибовой деформацией ДНК происходит смещение изгиба
димера в сторону контактов. Благодаря появлению движений откручивания и скольже-
ния ДНК в микросекундных траекториях МД нуклеосомы нам удалось наблюдать изме-
нение изгиба димера в ходе этих процессов. Ранее известные экспериментальные данные
подтверждают необходимость пластичности димера для стабильности и динамики нук-
леосом. На основе полученных данных выдвинуто предположение о роли моды изгиба
димера Н2А-Н2В в функционировании хроматина на уровне нуклеосом.
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