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G-êâàäðóïëåêñ � òèï óêëàäêè ÄÍÊ â ÷åòûðåõöåïî÷å÷íóþ ñïèðàëü, êîãäà ãóàíè-
íû èç ðàçíûõ öåïåé îáðàçóþò ñëåäóþùèå äðóã çà äðóãîì êâàðòåòû. Êàæäûé êâàðòåò
ñîñòîèò èç ÷åòûðåõ îñíîâàíèé, ðàñïîëîæåííûõ â îäíîé ïëîñêîñòè è ñîåäèíåííûõ âîäî-
ðîäíûìè ñâÿçÿìè. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ G-êâàäðóïëåêñíàÿ ÄÍÊ îáíàðóæåíà â òåëîìåð-
íûõ ó÷àñòêàõ õðîìîñîì, ïðîìîòîðíûõ ðåãèîíàõ ðàçëè÷íûõ îíêîãåíîâ, à òàêæå â ñîñòàâå
ñèíòåòè÷åñêèõ îëèãîíóêëåîòèäîâ, ñïîñîáíûõ èçáèðàòåëüíî ñâÿçûâàòüñÿ ñî ñâîèìè ìè-
øåíÿìè � àïòàìåðàõ. Áîëåå òîãî, ìåòîäàìè áèîèíôîðìàòèêè áûëî ïîêàçàíî øèðîêîå
ðàñïðîñòðàíåíèå G-êâàëðóïëåêñîâ â ãåíîìå [1], ïîäòâåðæäåííîå ñîâñåì íåäàâíî ýêñïå-
ðèìåíòàëüíî [2]. Îäíàêî, èõ ôóíêöèîíàëüíàÿ ðîëü äî ñèõ ïîð ÿâëÿåòñÿ çàãàäêîé.

Ñîãëàñíî íåêîòîðûì ïðåäïîëîæåíèÿì [3], çà ñ÷åò îáðàòèìîãî ïåðåêëþ÷åíèÿ ìåæ-
äó ñòðóêòóðèðîâàííûì è íåñòðóêòóðèðîâàííûì ñîñòîÿíèÿìè G-êâàäðóïëåêñû ìîãóò
èìåòü ðåãóëÿòîðíîå çíà÷åíèå â ðÿäå áèîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ. Òàêèì îáðàçîì, âàæ-
íûì ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå ôàêòîðîâ, îò êîòîðûõ çàâèñèò ñòàáèëüíîñòü ñòðóêòóðû G-
êâàäðóïëåêñà.

Â ðàáîòå ìû èçó÷èëè 140 ïðîñòðàíñòâåííûõ ñòðóêòóð ðàçëè÷íûõ G-êâàäðóïëåêñîâ
èç áàíêà PDB. Ñòðóêòóðû áûëè ðàçäåëåíû íà íåñêîëüêî êëàññîâ â ñîîòâåòñòâèè ñ òî-
ïîëîãèåé ïðîñòðàíñòâåííîé óêëàäêè. Äëÿ êàæäîãî êëàññà áûë âûáðàí ïðåäñòàâèòåëü
ñ íàèëó÷øèì ðàçðåøåíèåì. Ïîâåäåíèå G-êâàäðóïëåêñîâ â ðàñòâîðå èçó÷àëîñü ìåòîäîì
ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñ äëèòåëüíîñòüþ òðàåêòîðèé äî 1ìêñ.

Äëÿ àíàëèçà ðåçóëüòàòîâ èñïîëüçîâàëèñü ïàðàìåòðû, õàðàêòåðèçóþùèå êàê êâàð-
òåòû ïî îòäåëüíîñòè, òàê è G-êâàäðóïëåêñ â öåëîì: êîëè÷åñòâî âîäîðîäíûõ ñâÿçåé â
êâàðòåòå, óãëû çàêðóòêè ñïèðàëè è ïëàíàðíîñòü ãóàíèíîâûõ êâàðòåòîâ.

Ðàçëè÷íûå òîïîëîãèè áûëè îõàðàêòåðèçîâàíû â ñîîòâåòñòâèè ñî ñòåïåíüþ âëèÿíèÿ
íà óñòîé÷èâîñòü G-êâàäðóïëåêñà. Ïîêàçàíî, ÷òî ýòî âëèÿíèå ñóùåñòâåííî òîëüêî äî çà-
õâàòà ñòðóêòóðîé êàòèîíà. Ïîñëå óñïåøíîãî ñâÿçûâàíèÿ êàòèîíà, èçìåðÿåìûå ïàðàìåò-
ðû âñåõ ñòðóêòóð ïðèíèìàþò ñõîäíûå çíà÷åíèÿ è êîëåáëþòñÿ â îäèíàêîâûõ ïðåäåëàõ.

Âäîáàâîê, ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ïîçâîëÿþò ïðîëèòü ñâåò íà ìåõàíèçìû ñâîðà-
÷èâàíèÿ ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðû G-êâàäðóïëåêñîâ. Íàðàùèâàíèå ïðîèñõîäèò çà
ñ÷åò ïðîñêàëüçûâàíèÿ îäíîé èç ïåòåëü âäîëü îñè ñïèðàëè ñ �ïåðåùåëêèâàíèåì� ãóàíè-
íîâûõ îñíîâàíèé èç óæå ñôîðìèðîâàííûõ G-êâàðòåòîâ íà îáðàçóþùèåñÿ (ñëåäóþùèå
ïî ïîðÿäêó).

Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû âàæíû êàê äëÿ ïîíèìàíèÿ ïðèíöèïîâ ôóíêöèî-

íèðîâàíèÿ G-êâàäðóïëåêñîâ â ïðèðîäíûõ íóêëåèíîâûõ êèñëîòàõ, òàê è äëÿ

âîññîçäàíèÿ öåïî÷êè êëþ÷åâûõ ñòàäèé ôîðìèðîâàíèÿ G-êâàäðóïëåêñîâ èç

íóêëåîòèäíûõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé. Ýòè çíàíèÿ ïîìîãóò ðàöèîíàëüíî îñó-

ùåñòâëÿòü ðàçðàáîòêó è óñîâåðøåíñòâîâàíèå ïðåïàðàòîâ è áèîòåõíîëîãè÷å-

ñêèõ óñòðîéñòâ íà îñíîâå G-êâàäðóïëåêñîâ.
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