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Переход бактериальных клеток в покоящееся состояние при стрессах сопровождается
значительным снижением их чувствительности к антибиотикам [1]. К важным метабо-
литам бактериальной клетки, которые вырабатываются в итоплазме к стационарной фазе
роста, относятся аутоиндукторы анабиоза [2]. Важную роль в сохранении генетического
материала бактерий в таких состояниях играют ферритиноподобные ДНК-связывающие
белки Dps и их гомологи [3].

Как было показано ранее в экспериментах in cellulo на примере штаммов бактерии
E. coli К12 и BL21-Gold(DE3)/pET-Dps (с индукцией и без индукции белка Dps), бакте-
рии Escherichia coli, чувствительны к присутствию химического аналога индуктора ана-
биоза бактерий 4-гексилрезорцина (4ГР) и антибиотика ципрофлоксацина (ЦПФ). Кри-
сталлографические эксперименты показывают схожесть структурного ответа стационар-
ной клетки на стрессовые воздействия этих малых молекул, обнаруживая дозозависимый
эффект. Целью данной работы было методами молекулярного моделирования и биоин-
форматики провести исследование влияния этих соединений на ДНК-связывающий бе-
лок Dps (DNA-binding protein from starved cells), ДНК в отсутствии белка Dps и ком-
плексы Dps-ДНК. Расчёты молекулярной динамики проведены с использованием паке-
та GROMACS в полноатомном силовом поле AMBER99-PARMBSC1 с использованием
классических подходов, зонтичной выборки.

Показано, что молекулы ЦПФ и 4ГР проявляют схожее между собой поведение в рас-
творе, у поверхности белка и ДНК. Показано, что они способны модулировать динами-
ческое поведение исследованных компонентов бактериальной клетки. Кластеры соедине-
ний способны упорядочивать ДНК, влиять на ДНК-связывающую активность белка Dps.
Кроме того, исследование потенциала средней силы позволяет предположить, что часть
молекул ципрофлоксацина может проникать в полость белка.
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