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Бактериальное клеточное деление является фундаментальным биологическим про-
цессом, обеспечивающим рост и размножение клеток, и осуществляется при участии ком-
плекса белков, известного как дивисома. Одним из центральных компонентов дивисомы
является белок FtsZ — структурный и функциональный аналог эукариотического тубу-
лина, формирующий динамичное Z-кольцо в месте будущей септации. Для выполнения
своих функций FtsZ взаимодействует с рядом белков-партнёров, среди которых важную
роль играют FtsA и SepF, участвующие в стабилизации Z-кольца и его связывании с ци-
топлазматической мембраной.

Известно, что значительная часть взаимодействий FtsZ с белками-партнерами реа-
лизуется через его короткий C-концевой пептидный участок. Этот участок характеризу-
ется высокой конформационной гибкостью и способен связываться с различными бел-
ковыми поверхностями, что делает его удобной модельной системой для изучения бе-
лок–пептидных взаимодействий.

Настоящая работа посвящена изучению взаимодействия пептида FtsZ с белками SepF
и FtsA с использованием методов белок–белкового и белок–пептидного докинга. Основ-
ной целью исследования является анализ и сопоставление различных вычислительных
подходов и программных средств, применяемых для моделирования подобных взаимо-
действий, а также оценка их применимости к системам с участием коротких и гибких
пептидов.

В рамках работы были использованы доступные экспериментальные структуры бел-
ков SepF и FtsA c пептидным фрагментом FtsZ в качестве исходных моделей для прове-
дения расчётов докинга. Рассматриваемые методы отличаются используемыми алгорит-
мами поиска конформационного пространства, степенью учёта гибкости компонентов и
типами оценочных функций. Особое внимание уделено особенностям моделирования ин-
терфейсов взаимодействия, характерных для комплексов FtsZ–SepF и FtsZ–FtsA.

Для анализа получаемых моделей докинга были использованы структурные критерии,
включающие оценку геометрического соответствия комплексов, анализ межмолекуляр-
ных контактов и пространственной организации интерфейса взаимодействия. Эти данные
сравнивались с известными структурами комплексов.
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