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Àíòèòåëà � áåëêè, îñóùåñòâëÿþùèå ðåàêöèè ãóìîðàëüíîãî èììóíèòåòà è ñîñòîÿùèå
èç äâóõ ë¼ãêèõ (L) è äâóõ òÿæ¼ëûõ (H) öåïåé.

Ñâÿçûâàíèå àíòèòåë ñ àíòèãåíàìè îïðåäåëÿåòñÿ ñòðóêòóðîé àíòèãåíñâÿçûâàþùèõ
ïåòåëü (CDR). Íàèáîëüøóþ ðîëü èãðàåò ïðè ýòîì CDR H3. Ïî ñòðîåíèþ îñíîâíîé
÷àñòè âûäåëÿþò äâà îñíîâíûõ òèïà CDR H3 � èçîãíóòûå è âûòÿíóòûå. Îäíèì èç ìåõà-
íèçìîâ ñâÿçûâàíèÿ àðîìàòè÷åñêèõ àíòèãåíîâ, êàê áûëî íàìè ïîêàçàíî ðàíåå[3], ÿâëÿ-
åòñÿ ïè-ñòåêèíã âçàèìîäåéñòâèå. Îíî âîçíèêàåò ìåæäó àðîìàòè÷åñêèì ÿäðîì ëèãàíäà
è àðîìàòè÷åñêèìè àìèíîêèñëîòíûìè îñòàòêàìè àíòèòåëà � òðèïòîôàíîì, òèðîçèíîì
è ôåíèëàëàíèíîì.

Â äàííîì èññëåäîâàíèè íàìè áûëà ïîñòàâëåíà çàäà÷à óñòàíîâëåíèÿ âçàèìîñâÿçè
ìåæäó ó÷àñòèåì àìèíîêèñëîòíîãî îñòàòêà â ñâÿçûâàíèè àðîìàòè÷åñêèõ àíòèãåíîâ, èçî-
ãíóòîñòüþ öåïè CDR è îðèåíòàöèåé îñòàòêà â ïðîñòðàíñòâå îòíîñèòåëüíî ãëîáóëû. Ïî-
çèöèÿ Í95 ñòàëà îäíîé èç èññëåäóåìûõ. Âòîðîé ïîçèöèåé ñòàëà ïîçèöèÿ Í100À, èãðàþ-
ùàÿ, ñîãëàñíî ñòðóêòóðàì, ñîäåðæàùèìñÿ â èñïîëüçîâàííîé áàçå äàííûõ, ìàëóþ ðîëü
â ñâÿçûâàíèè àðîìàòèêè.

Â õîäå ðàáîòû â êà÷åñòâå ðåñóðñíîé áàçû èñïîëüçîâàëàñü áàçà äàííûõ abdatabase
3_1 [1], ñîñòàâëåííàÿ íà îñíîâå ñòðóêòóð àíòèòåë èç PDB [http://www.rcsb.org/]. Áûëî
ïðîàíàëèçèðîâàíî 1220 ñòðóêòóð. Ïîçèöèè àìèíîêèñëîò àíòèòåëà òðàäèöèîííî íóìå-
ðóþòñÿ ñîãëàñíî Êàáàòó [2]. Äëÿ âèçóàëèçàöèè èñïîëüçîâàëàñü ïðîãðàììà PyMOL 1.5.1
[http://www.pymol.org/]. Ñêðèïòû äëÿ îáðàáîòêè äàííûõ íàïèñàíû íà Python âåðñèè
2.7. Áûë ïðîâåä¼í ñòàòèñòè÷åñêèé îáñ÷¼ò ðåçóëüòàòîâ â ïðîãðàììå LibreO�ce Calc âåð-
ñèè 3.5.

Â êà÷åñòâå èññëåäóåìûõ ïåðåìåííûõ íàìè áûëè âûáðàíû äâóãðàííûé óãîë χ1 �
óãîë ìåæäó äâóìÿ ïëîñêîñòÿìè, îáðàçîâàííûìè àòîìàìè N-Ñα-Ñβ è Ñα-Ñβ-Ñγ (íó-
ìåðàöèÿ àòîìîâ ñîîòâåòñòâóåò çàìåñòèòåëüíîé íîìåíêëàòóðå) è êîîðäèíàòû âåêòîðà
Ñα-Ñβ.

Ðàñïðåäåëåíèå ñòðóêòóð ïî çíà÷åíèþ óãëà χ1 ïîêàçàëî ñèëüíûå ðàçëè÷èÿ ìåæäó
ïîçèöèÿìè Í95 è Í100À. Âûÿñíèëîñü, ÷òî â Í95 ïî÷òè âñå ñòðóêòóðû èìåþò ìàëóþ âå-
ëè÷èíó óãëà, à â Í100À îíè ðàñïðåäåëèëèñü ðàâíîìåðíî. Ðàññìîòðåíèå ðàñïðåäåëåíèé
ïî êîîðäèíàòàì âåêòîðà Ñα-Ñβ ïîêàçàëî, ÷òî äëÿ ïîçèöèè Í95, èãðàþùåé áîëüøóþ
ðîëü â ñâÿçûâàíèè àðîìàòèêè â ñëó÷àå ñòðóêòóð ñ èçîãíóòîé öåïüþ, ñòðóêòóðû ÷¼òêî
ðàçäåëåíû íà îðèåíòèðîâàííûå âíóòðü ãëîáóëû è íàðóæó, ïðèòîì íàðóæó îðèåíòèðî-
âàíû èçáèðàòåëüíî îñòàòêè èçîãíóòûõ ñòðóêòóð. Äëÿ Í100À ýòè ñâîéñòâà âûðàæåíû â
ìåíüøåé ñòåïåíè. Äëÿ êîíòðîëÿ áûëî ïîñòðîåíî ñîîòâåòñòâóþùåå ðàñïðåäåëåíèå äëÿ
íåñâÿçûâàþùåé ïîçèöèè Í97, äëÿ êîòîðîé áûëà îáíàðóæåíà ëèøü îäíà ãðóïïà ñòðóê-
òóð. Ìû ñ÷èòàåì, ÷òî ïðåäëîæåííûé ìåòîä ïðèìåíèì ê äðóãèì ïîçèöèÿì è, òåì ñàìûì,
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íàìè íàéäåí ïóòü ê ðåøåíèþ ýòîé çàäà÷è, à çíà÷èò, ê ïîâûøåíèþ àêêóðàòíîñòè ìîäå-
ëèðîâàíèÿ àíòèòåë.
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