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 #

 

ÇÇÖÑÖçàÖ

 

Ç Ì‡ÒÚÓfl˘ÂÂ ‚ÂÏfl ÔË ËÁÛ˜ÂÌËË ÒÚÛÍÚÛ ·ËÓ-
ÎÓ„Ë˜ÂÒÍËı Ï‡ÍÓÏÓÎÂÍÛÎ ÏÂÚÓ‰ÓÏ üåê ÓÒÌÓ‚-
Ì˚Ï ËÒÚÓ˜ÌËÍÓÏ ÒÚÛÍÚÛÌÓÈ ËÌÙÓÏ‡ˆËË fl‚Îfl-
˛ÚÒfl Ó„‡ÌË˜ÂÌËfl Ì‡ ÔÓÔ‡Ì˚Â ‡ÒÒÚÓflÌËfl ÏÂÊ‰Û
ÔÓÚÓÌ‡ÏË, ÔÓÎÛ˜‡ÂÏ˚Â ÔË ‡Ì‡ÎËÁÂ ‰‡ÌÌ˚ı Ó
fl‰ÂÌÓÏ ̋ ÙÙÂÍÚÂ é‚Âı‡ÛÁÂ‡ [1]. äÓÏÂ ÚÓ„Ó, ËÒ-
ÔÓÎ¸ÁÛ˛ÚÒfl ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ˚ ÒÍ‡ÎflÌÓ„Ó ÒÔËÌ-ÒÔËÌÓ‚Ó-
„Ó ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl (äëëÇ), ‰‡˛˘ËÂ Ó„‡ÌË˜ÂÌËfl
Ì‡ ‰‚Û„‡ÌÌ˚Â Û„Î˚ [2], Ë ËÌÙÓÏ‡ˆËfl Ó ‚ÌÛÚËÏÓ-
ÎÂÍÛÎflÌ˚ı ‚Ó‰ÓÓ‰Ì˚ı Ò‚flÁflı, ÔÓÎÛ˜‡ÂÏ‡fl ËÁ
˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚÓ‚ ÔÓ Ó·ÏÂÌÛ ÔÓÚÓÌÓ‚ 

 

NH

 

 Ì‡ ‰ÂÈÚÂ-

 

 

 

ëÓÍ‡˘ÂÌËfl: äëëÇ – ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ‡ ÒÔËÌ-ÒÔËÌÓ‚Ó„Ó ‚Á‡ËÏÓ-
‰ÂÈÒÚ‚Ëfl; éäÑÑÇ – ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì‡fl ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ‡ ‰ËÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸-
ÌÓ„Ó ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl; êëÄ – ÂÌÚ„ÂÌÓÒÚÛÍÚÛÌ˚È ‡Ì‡ÎËÁ;
üùé – fl‰ÂÌ˚È ˝ÙÙÂÍÚ é‚Âı‡ÛÁÂ‡; DHPC – ‰Ë„ÂÍÒ‡ÌÓ-
ËÎÙÓÒÙ‡ÚË‰ËÎıÓÎËÌ; DMPC – ‰ËÏËËÒÚÓËÎÙÓÒÙ‡ÚË‰ËÎıÓ-
ÎËÌ; HSQC – „ÂÚÂÓfl‰ÂÌ‡fl Ó‰ÌÓÍ‚‡ÌÚÓ‚‡fl ÍÓÂÎflˆËÓÌ-
Ì‡fl ÒÔÂÍÚÓÒÍÓÔËfl; PDB – Protein Data Bank; RMSD – ÒÂ‰-
ÌÂÍ‚‡‰‡ÚË˜ÌÓÂ ÓÚÍÎÓÌÂÌËÂ.

 

#

 

Ä‚ÚÓ ‰Îfl Ò‚flÁË (ÚÂÎ.: (495) 330-74-83; Ù‡ÍÒ: (495) 335-50-
33; ˝Î. ÔÓ˜Ú‡: serega@nmr.ru).

 

ËÈ ‡ÒÚ‚ÓËÚÂÎfl ËÎË ËÁ ÒÔËÌ-ÒÔËÌÓ‚˚ı ‚Á‡ËÏÓ-
‰ÂÈÒÚ‚ËÈ, ÔÂÂ‰‡‚‡ÂÏ˚ı ˜ÂÂÁ ‚Ó‰ÓÓ‰Ì˚Â Ò‚flÁË
[3]. ÅÓÎ¸¯ËÌÒÚ‚Ó ËÁ ÔÂÂ˜ËÒÎÂÌÌ˚ı ‚˚¯Â Ó„‡ÌË-
˜ÂÌËÈ fl‚Îfl˛ÚÒfl ÎÓÍ‡Î¸Ì˚ÏË ÔÓ Ò‚ÓÂÈ ÙËÁË˜ÂÒÍÓÈ
ÔËÓ‰Â. àÒÔÓÎ¸ÁÛfl ˝ÚË Ó„‡ÌË˜ÂÌËfl, Û‰‡ÂÚÒfl Ò ıÓ-
Ó¯ÂÈ ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸˛ ÛÒÚ‡ÌÓ‚ËÚ¸ ÎÓÍ‡Î¸ÌÛ˛ ÒÚÛÍÚÛ-
Û Ï‡ÍÓÏÓÎÂÍÛÎ˚ Ë ÔÓÎÛ˜ËÚ¸ Ì‡·Ó ÔÓÒÚ‡Ì-
ÒÚ‚ÂÌÌ˚ı ÒÚÛÍÚÛ, ıÓÓ¯Ó ÒÓ„Î‡ÒÛ˛˘ËıÒfl Ò ˝ÍÒ-
ÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ÏË ‰‡ÌÌ˚ÏË. íÂÏ ÌÂ ÏÂÌÂÂ, ˜‡ÒÚÓ
ÓÒÚ‡˛ÚÒfl ÌÂÓÔÂ‰ÂÎÂÌÌÓÒÚË ‚ ÒÚÓÂÌËË ÓÚ‰ÂÎ¸Ì˚ı
Û˜‡ÒÚÍÓ‚ ÏÓÎÂÍÛÎ˚ Ë/ËÎË ‚Á‡ËÏÌÓÈ ÓËÂÌÚ‡ˆËË
˝ÎÂÏÂÌÚÓ‚ ‚ÚÓË˜ÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚, Ó·ÛÒÎÓ‚ÎÂÌÌ˚Â
ÌÂ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚Ï ÍÓÎË˜ÂÒÚ‚ÓÏ Ó„‡ÌË˜ÂÌËÈ “‰‡Î¸-
ÌÂ„Ó ÔÓfl‰Í‡”, Ú.Â. Ó„‡ÌË˜ÂÌËÈ Ì‡ ‚Á‡ËÏÌÓÂ ÔÓ-
ÎÓÊÂÌËÂ ‡ÚÓÏÓ‚ ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚, Ì‡ıÓ‰fl˘ËıÒfl ‰‡ÎÂÍÓ
‰Û„ ÓÚ ‰Û„‡ ‚ ÔÂ‚Ë˜ÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛÂ Ë/ËÎË ‚ ÔÓ-
ÒÚ‡ÌÒÚ‚Â. é‰Ì‡ ËÁ ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚÂÈ ÔÓÔÓÎÌËÚ¸ Ì‡-
·Ó Ó„‡ÌË˜ÂÌËÈ, ÓÒÓ·ÂÌÌÓ Ó„‡ÌË˜ÂÌËÈ “‰‡Î¸ÌÂ-
„Ó ÔÓfl‰Í‡” – ‰Ó·‡‚ÎÂÌËÂ Í ËÏÂ˛˘ËÏÒfl ‰‡ÌÌ˚Ï
ËÌÙÓÏ‡ˆËË Ó ÏÂÊ˙fl‰ÂÌ˚ı ‰ËÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸Ì˚ı
‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëflı, ÔÓfl‚Îfl˛˘ËıÒfl ÔË ˜‡ÒÚË˜ÌÓÏ
ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌËË ËÒÒÎÂ‰ÛÂÏ˚ı ÏÓÎÂÍÛÎ [4–7]. Ç

 

éÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚Â ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ˚ ‰ËÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸ÌÓ„Ó 

‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl Ë ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍËÂ ‡Ò˜ÂÚ˚ 

Í‡Í ÓÒÌÓ‚‡ ‰Îfl ÛÚÓ˜ÌÂÌËfl ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ 
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é·ÒÛÊ‰‡˛ÚÒfl ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸ ÏÂÚÓ‰ËÍË Ë Ù‡ÍÚÓ˚, ‚ÎËfl˛˘ËÂ Ì‡ ËÌÚÂÔÂÚ‡ˆË˛ ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚ı ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ ‰Ë-
ÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸ÌÓ„Ó ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl (éäÑÑÇ) ÔË ‡Ì‡ÎËÁÂ ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ ˜‡ÒÚË˜ÌÓ ÓË-
ÂÌÚËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó ·ÂÎÍ‡. ÑÎfl ·ÂÎÍ‡ ·‡ÒÚ‡, ˜‡ÒÚË˜ÌÓ ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó ‚ ÊË‰ÍÓÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍÓÈ Ï‡Ú-
ËˆÂ, ÒÓÒÚÓfl˘ÂÈ ËÁ ·ËˆÂÎÎ ‰ËÏËËÒÚÓËÎÙÓÒÙ‡ÚË‰ËÎıÓÎËÌ/‰Ë„ÂÍÒ‡ÌÓËÎÙÓÒÙ‡ÚË‰ËÎıÓÎËÌ, ËÁÏÂÂÌ˚
éäÑÑÇ (˝ÍÒÔ-éäÑÑÇ) ‰Îfl Ô‡ fl‰Â 

 

1

 

H

 

–

 

15

 

N

 

. ç‡·Î˛‰‡ÂÏ˚Â ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ˚ Ì‡ıÓ‰flÚÒfl ‚ ıÓÓ¯ÂÏ ÒÓÓÚ‚ÂÚ-
ÒÚ‚ËË Ò ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌ˚ÏË ÒÚÛÍÚÛ‡ÏË ·‡ÒÚ‡‡, ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚ÏË ‡ÌÂÂ ÏÂÚÓ‰‡ÏË ÂÌÚ„ÂÌÓÒÚÛÍÚÛ-
ÌÓ„Ó ‡Ì‡ÎËÁ‡ Ë üåê. é‰Ì‡ÍÓ ‡ÒıÓÊ‰ÂÌËfl ÏÂÊ‰Û ˝ÍÒÔ-éäÑÑÇ Ë éäÑÑÇ, ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚ÏË Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â
ËÁ‚ÂÒÚÌ˚ı ÒÚÛÍÚÛ ·‡ÒÚ‡‡ (‡Ò˜-éäÑÑÇ), ‚ 3–4 ‡Á‡ ÔÂ‚˚¯‡˛Ú ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÛ˛ ÔÓ„Â¯-
ÌÓÒÚ¸. ùÚË ‡ÒıÓÊ‰ÂÌËfl ÏÓ„ÛÚ ·˚Ú¸ Ó·˙flÒÌÂÌ˚ ‡ÁÎË˜ËflÏË ÒÚÛÍÚÛ ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎÂ Ë ‚ ‡ÒÚ‚ÓÂ, Ó„‡-
ÌË˜ÂÌÌÓÈ ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸˛ ÏÂÚÓ‰‡ ÂÌÚ„ÂÌÓÒÚÛÍÚÛÌÓ„Ó ‡Ì‡ÎËÁ‡ Ë ‚ÌÛÚËÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ÔÓ‰‚ËÊÌÓÒÚ¸˛
·ÂÎÍ‡. ç‡ ÓÒÌÓ‚‡ÌËË Ò‡‚ÌÂÌËfl ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÓ‚ ÏÓ‰ÂÎËÓ‚‡ÌËfl ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ‰ËÌ‡ÏËÍË ·‡ÒÚ‡‡ ‚ ‡Ò-
Ú‚ÓÂ, ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ Ë ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı éäÑÑÇ ÔÓÍ‡Á‡ÌÓ, ˜ÚÓ ÏÂÚÓ‰˚ ÏÓÎÂÍÛ-
ÎflÌÓÈ ‰ËÌ‡ÏËÍË Ó·ÂÒÔÂ˜Ë‚‡˛Ú ıÓÓ¯ÂÂ ÓÔËÒ‡ÌËÂ ı‡‡ÍÚÂ‡ Ë ‡ÏÔÎËÚÛ‰˚ ‚ÌÛÚÂÌÌËı ‰‚ËÊÂÌËÈ Ë Ëı
ÒÎÂ‰ÛÂÚ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡Ú¸ ‰Îfl ÍÓÂÍÚÌÓ„Ó Û˜ÂÚ‡ éäÑÑÇ ÔË ÛÒÚ‡ÌÓ‚ÎÂÌËË ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚
·ÂÎÍÓ‚ ‚ ‡ÒÚ‚ÓÂ ÔÓ ‰‡ÌÌ˚Ï ÒÔÂÍÚÓÒÍÓÔËË üåê.

 

äÎ˛˜Â‚˚Â ÒÎÓ‚‡: ·ÂÎÍË, ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌ‡fl ÒÚÛÍÚÛ‡, üåê, ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚Â ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ˚ ‰ËÔÓÎ¸-
‰ËÔÓÎ¸ÌÓ„Ó ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl.
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íË˘ÂÌÍÓ 

 

Ë ‰

 

.

 

Ì‡ÒÚÓfl˘ÂÈ ‡·ÓÚÂ Ì‡ ÔËÏÂÂ ÏÓÎÂÍÛÎ˚ ·ÂÎÍ‡
·‡ÒÚ‡ ÔÓ‡Ì‡ÎËÁËÓ‚‡Ì˚ ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚË Ë Ó„‡-
ÌË˜ÂÌËfl ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËfl ‚ÂÎË˜ËÌ ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚ı ‰Ë-
ÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸Ì˚ı ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ ‚ ˜‡ÒÚË˜ÌÓ ÓË-
ÂÌÚËÓ‚‡ÌÌ˚ı ÏÓÎÂÍÛÎ‡ı ‰Îfl ÔÓ‚˚¯ÂÌËfl ÚÓ˜ÌÓ-
ÒÚË ÓÔÂ‰ÂÎÂÌËfl ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚
·ÂÎÍÓ‚ ‚ ‡ÒÚ‚ÓÂ.

 

äêÄíäÄü íÖéêàü

 

ÖÒÎË ‰‚ËÊÂÌËÂ ÏÓÎÂÍÛÎ˚ ËÁÓÚÓÔÌÓ Ë ·˚ÒÚÓ ‚
¯Í‡ÎÂ ‚ÂÏÂÌ üåê, ÚÓ Ì‡·Î˛‰‡Ú¸ ÔflÏ˚Â ‰ËÔÓÎ¸-
‰ËÔÓÎ¸Ì˚Â ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl ÌÂ‚ÓÁÏÓÊÌÓ. ÖÒÎË ÊÂ
ÓÌÓ ‡ÌËÁÓÚÓÔÌÓ, ÚÓ ÏÂÊ˙fl‰ÂÌ˚Â ‰ËÔÓÎ¸-‰Ë-
ÔÓÎ¸Ì˚Â ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl Û‰Ó·ÌÓ Â„ËÒÚËÓ‚‡Ú¸
ÔÓ ËÁÏÂÌÂÌËflÏ ‚ Ì‡·Î˛‰‡ÂÏÓÈ äëëÇ ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈ-
ÒÚ‚Û˛˘Ëı fl‰Â ÔË ˜‡ÒÚË˜ÌÓÈ ÓËÂÌÚ‡ˆËË Ï‡ÍÓ-
ÏÓÎÂÍÛÎ˚. Ç ‰‡ÌÌÓÈ ‡·ÓÚÂ Ï˚ Ó„‡ÌË˜ËÏÒfl ‡Ò-
ÒÏÓÚÂÌËÂÏ ÔflÏ˚ı ‰ËÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸Ì˚ı ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈ-
ÒÚ‚ËÈ fl‰Â ‡ÏË‰Ì˚ı „ÛÔÔ 

 

1

 

H

 

–

 

15

 

N

 

, ÍÓÚÓ˚Â
ÔÓfl‚Îfl˛ÚÒfl ‚ ÒÔÂÍÚ‡ı ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌÌ˚ı ·ÂÎÍÓ‚
Í‡Í ËÁÏÂÌÂÌËfl Ì‡·Î˛‰‡ÂÏ˚ı äëëÇ, 

 

δ

 

J

 

 fl‰Â 

 

1

 

H

 

–

 

15

 

N

 

:

(1)

„‰Â 

 

J

 

or

 

 Ë 

 

J

 

 – Ì‡·Î˛‰‡ÂÏ˚Â äëëÇ Ô‡˚ fl‰Â ‰Îfl
ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó Ë ÌÂÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó ‡ÌÒ‡Ï-
·Îfl ÏÓÎÂÍÛÎ. ÑÎfl fl‰Â 

 

k

 

 Ë 

 

l

 

 ÏÓÎÂÍÛÎ˚, ‚‡˘ÂÌËÂ
ÍÓÚÓÓÈ ‚ ÛÔÓfl‰Ó˜ÂÌÌÓÈ ‚ÌÂ¯ÌÂÈ ÒÂ‰Â ‚ÓÍÛ„
‡ÁÎË˜Ì˚ı ÓÒÂÈ Á‡ÚÛ‰ÌÂÌÓ ‚ ÌÂÓ‰ËÌ‡ÍÓ‚ÓÈ ÒÚÂ-
ÔÂÌË (‡ÌËÁÓÚÓÔËfl ‚‡˘‡ÚÂÎ¸ÌÓÈ ‰ËÙÙÛÁËË) ÒÓ-
„Î‡ÒÌÓ [8]: 

(2)

„‰Â 

 

A

 

a

 

 Ë 

 

A

 

r

 

 – ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÂÌÌÓ ‡ÍÒË‡Î¸Ì‡fl Ë ÓÏ·Ë-
˜ÂÒÍ‡fl ÍÓÏÔÓÌÂÌÚ˚ ÚÂÌÁÓ‡ ÓËÂÌÚ‡ˆËË, 

 

ϕ

 

kl

 

 Ë 

 

θ

 

kl

 

 –
‡ÁËÏÛÚ‡Î¸Ì˚È Ë ÔÓÎflÌ˚È Û„Î˚ ÏÂÊ˙fl‰ÂÌÓ„Ó
‚ÂÍÚÓ‡  ‚ ÒËÒÚÂÏÂ ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú ÚÂÌÁÓ‡ ÓËÂÌÚ‡-
ˆËË, 

 

γ

 

k

 

 Ë 

 

γ

 

l

 

 

 

– „ËÓÏ‡„ÌËÚÌ˚Â ÓÚÌÓ¯ÂÌËfl fl‰Â 

 

k

 

 Ë 

 

l

 

,

 

h

 

 – ÔÓÒÚÓflÌÌ‡fl èÎ‡ÌÍ‡. îÓÏÛÎÛ (2) Û‰Ó·ÌÓ ÔÂ-
Ó·‡ÁÓ‚‡Ú¸ Í ÒÎÂ‰Û˛˘ÂÏÛ ‚Ë‰Û: 

(3)

îÓÏÛÎ˚ (2), (3) ÔÓÎÛ˜ÂÌ˚ ‚ ÔÂ‰ÔÓÎÓÊÂÌËË,
˜ÚÓ ËÒÒÎÂ‰ÛÂÏ‡fl ÏÓÎÂÍÛÎ‡ ÊÂÒÚÍ‡fl. Ç ‰ÂÈÒÚ‚Ë-
ÚÂÎ¸ÌÓÒÚË, ÏÂÊ˙fl‰ÂÌ˚È ‚ÂÍÚÓ  ‚ ÏÓÎÂÍÛÎfl-
ÌÓÈ ÒËÒÚÂÏÂ ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú ÍÓÎÂ·ÎÂÚÒfl ‚ÓÍÛ„ ÌÂÍÓÚÓ-
Ó„Ó ÒÂ‰ÌÂ„Ó ÁÌ‡˜ÂÌËfl. äÓÏÂ ÚÓ„Ó, ÏÂÊ˙fl‰ÂÌÓÂ

δJ Jor J ,–=

δJkl h
γ kγ l

rkl
3

--------- ×=

× Aa 1 3 θ2
klcos–( ) 3

2
---Ar θ2

kl 2ϕklcossin– ,

rkl

δJkl Da 1 3 θ2
klcos–( ) 3

2
---Dr θ2

kl 2ϕkl,cossin–=

Da h
γ kγ l

rkl
3

---------Aa, Dr h
γ kγ l

rkl
3

---------Ar.= =

rkl

 

‡ÒÒÚÓflÌËÂ 

 

r

 

kl

 

 ÚÓÊÂ ÏÂÌflÂÚÒfl ‚ ÓÔÂ‰ÂÎÂÌÌ˚ı ÔÂ-
‰ÂÎ‡ı. ëÚÂÔÂÌ¸ ÔÓ‰‚ËÊÌÓÒÚË Ú‡ÍËı ‚ÂÍÚÓÓ‚
Ó·˚˜ÌÓ ÓÔËÒ˚‚‡˛Ú Ô‡‡ÏÂÚÓÏ ÔÓfl‰Í‡ 

 

S

 

 [9]:

(4)

„‰Â (

 

θ

 

kl

 

, 

 

ϕ

 

kl

 

) – ÒÙÂË˜ÂÒÍ‡fl ÙÛÌÍˆËfl 2-„Ó ‡Ì„‡,

 

ϕ

 

kl

 

 Ë 

 

θ

 

kl

 

 – ‡ÁËÏÛÚ‡Î¸Ì˚È Ë ÔÓÎflÌ˚È Û„Î˚ ÏÂÊ˙-
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Ó‰ËÌ‡Ú, Û„ÎÓ‚˚Â ÒÍÓ·ÍË ÓÁÌ‡˜‡˛Ú ÛÒÂ‰ÌÂÌËÂ ÔÓ
‡ÌÒ‡Ï·Î˛ ÏÓÎÂÍÛÎ. è‡‡ÏÂÚ˚ ÔÓfl‰Í‡ Ó·˚˜ÌÓ
ÔÓÎÛ˜‡˛Ú ËÁ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËÓÌÌ˚ı ËÁÏÂÂÌËÈ, ËÒÔÓÎ¸-
ÁÛfl Ú‡Í Ì‡Á˚‚‡ÂÏ˚È “ÏÓ‰ÂÎ¸-ÌÂÁ‡‚ËÒËÏ˚È ÔÓ‰-
ıÓ‰” [10–12]. ä‡Í Ô‡‚ËÎÓ, ‰Îfl ‚ÂÍÚÓÓ‚ 
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ó‡ÒÚË˜ÌÓÈ ÓËÂÌÚ‡ˆËË ÏÓÎÂÍÛÎ˚ ÏÓÊÌÓ ‰Ó-
·ËÚ¸Òfl, ËÒÔÓÎ¸ÁÛfl ‡ÌËÁÓÚÓÔË˛ ÂÂ Ï‡„ÌËÚÌÓÈ ‚ÓÒ-
ÔËËÏ˜Ë‚ÓÒÚË (ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌËÂ ‚Ó ‚ÌÂ¯ÌÂÏ Ï‡„-
ÌËÚÌÓÏ ÔÓÎÂ [13, 15–17]) ËÎË Ì‡ÎË˜ËÂ Û ÌÂÂ ˝ÎÂÍ-
ÚË˜ÂÒÍÓ„Ó ‰ËÔÓÎ¸ÌÓ„Ó ÏÓÏÂÌÚ‡ (ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌËÂ
‚Ó ‚ÌÂ¯ÌÂÏ ˝ÎÂÍÚË˜ÂÒÍÓÏ ÔÓÎÂ [18]). é‰Ì‡ÍÓ
‡ÌËÁÓÚÓÔËfl Ï‡„ÌËÚÌÓÈ ‚ÓÒÔËËÏ˜Ë‚ÓÒÚË ·ÓÎ¸-
¯ËÌÒÚ‚‡ ·ÂÎÍÓ‚ Ï‡Î‡ Ë ÌÂ ÔÓÁ‚ÓÎflÂÚ ‰ÓÒÚË„‡Ú¸ ‰Ó-
ÒÚ‡ÚÓ˜ÌÓÈ ‰Îfl Ô‡ÍÚË˜ÂÒÍÓ„Ó ÔËÏÂÌÂÌËfl ÒÚÂÔÂÌË
Ëı ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌËfl (‚ Ï‡„ÌËÚÌ˚ı ÔÓÎflı ÒÓ‚ÂÏÂÌ-
Ì˚ı üåê-ÒÔÂÍÚÓÏÂÚÓ‚), ‡ ÔÓ·ÎÂÏ˚ ˝ÍÒÔÂË-
ÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓ„Ó ÔÎ‡Ì‡ Á‡ÚÛ‰Ìfl˛Ú ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂ
‚ÌÂ¯ÌÂ„Ó ˝ÎÂÍÚË˜ÂÒÍÓ„Ó ÔÓÎfl ‰Îfl ˜‡ÒÚË˜ÌÓ„Ó
ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌËfl ·ÂÎÍÓ‚. èÓ˝ÚÓÏÛ ‚ ‰‡ÌÌÓÈ ‡·ÓÚÂ
·ÂÎÓÍ ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÎË, ËÒÔÓÎ¸ÁÛfl ‡ÌËÁÓÚÓÔË˛ Â„Ó
‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl Ò ÛÔÓfl‰Ó˜ÂÌÌÓÈ ‚ÌÂ¯ÌÂÈ ÒÂ‰ÓÈ
(ÊË‰ÍÓÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍÓÈ Ï‡ÚËˆÂÈ) [19–21].
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êËÒ. 1. àÁÏÂÂÌËÂ äÑÑÇ Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ËÏÔÛÎ¸ÒÌÓÈ ÔÓÒÎÂ‰Ó‚‡ÚÂÎ¸ÌÓÒÚË JM-HSQC. (‡) ëÔÂÍÚ 15N−1H JM-HSQC
(∆ = 0.001 c) 0.24 Ïå ‡ÒÚ‚Ó‡ ·‡ÒÚ‡‡ ‚ 10 Ïå Í‡ÎËÈ-ÙÓÒÙ‡ÚÌÓÏ ·ÛÙÂÂ, pH 6.5, 30°C. éÚÌÂÒÂÌËÂ ÍÓÒÒ-ÔËÍÓ‚ ÛÍ‡-
Á‡ÌÓ Ó‰ÌÓ·ÛÍ‚ÂÌÌ˚Ï ÍÓ‰ÓÏ Ë ÌÓÏÂÓÏ ÓÒÚ‡ÚÍ‡ ‚ ‡ÏËÌÓÍËÒÎÓÚÌÓÈ ÔÓÒÎÂ‰Ó‚‡ÚÂÎ¸ÌÓÒÚË. (·) á‡‚ËÒËÏÓÒÚ¸ ‡ÏÔÎËÚÛ‰˚ (‚
ÓÚÌÓÒËÚÂÎ¸Ì˚ı Â‰ËÌËˆ‡ı) ÍÓÒÒ-ÔËÍ‡ Thr42 ÓÚ Á‡‰ÂÊÍË ∆ ‚ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚÂ JM-HSQC.

˜‡ÒÚ¸”), ÔÓ‰‡‚Îfl˛˘ÂÂ ·ÓÎ¸¯ËÌÒÚ‚Ó ÍÓÒÒ-ÔËÍÓ‚
1H–15N ÌÂ ÔÂÂÍ˚‚‡˛ÚÒfl, ˜ÚÓ ÔÓÁ‚ÓÎflÂÚ ÔÓËÁ-

‚ÂÒÚË ËÁÏÂÂÌËÂ ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚ı äÑÑÇ ‰Îfl ÒÓÓÚ‚ÂÚ-
ÒÚ‚Û˛˘Ëı Ô‡ fl‰Â 1H−15N.
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íË˘ÂÌÍÓ Ë ‰.

Ç Ì‡ÒÚÓfl˘ÂÈ ‡·ÓÚÂ ·˚ÎË ËÁÏÂÂÌ˚ (ÒÏ. “ùÍÒ-
ÔÂËÏÂÌÚ. ˜‡ÒÚ¸”) ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚Â ‰ËÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸Ì˚Â
ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ˚ 1H−15N ‰Îfl 76 Ë 87 ‡ÏË‰Ì˚ı „ÛÔÔ ÓÒ-
ÌÓ‚ÌÓÈ ˆÂÔË ·ÂÎÍ‡ (ÒÏ. ËÒ. 2‡). ÇÂÎË˜ËÌ˚ ˝ÚËı
äÑÑÇ ÎÂÊ‡Ú ‚ ‰Ë‡Ô‡ÁÓÌÂ ÓÚ –7 ‰Ó 6 Éˆ, ‡ ÔÓ„Â¯-
ÌÓÒÚË Ëı ËÁÏÂÂÌËfl ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛Ú 0.15–0.25 Éˆ. ÑÎfl
ÓÒÚ‡Î¸Ì˚ı 9 ‡ÏË‰Ì˚ı „ÛÔÔ ÓÒÌÓ‚ÌÓÈ ˆÂÔË ·‡-
ÒÚ‡‡ äÑÑÇ ËÁÏÂÂÌ˚ ÌÂ ·˚ÎË ËÁ-Á‡ ÔÂÂÍ˚‚‡-
ÌËfl ËÎË ÓÚÒÛÚÒÚ‚Ëfl ÒË„Ì‡ÎÓ‚.

ë‡‚ÌÂÌËÂ ̋ ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı Ë ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚ı
ÔÓ ËÁ‚ÂÒÚÌ˚Ï ÒÚÛÍÚÛ‡Ï ÁÌ‡˜ÂÌËÈ éäÑÑÇ. ùÍÒ-
ÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓ ËÁÏÂÂÌÌ˚Â éäÑÑÇ 1H–15N-
„ÛÔÔ ·‡ÒÚ‡‡ Ò‡‚ÌË‚‡ÎË Ò éäÑÑÇ, ‡ÒÒ˜ËÚ‡Ì-
Ì˚ÏË (ÒÏ. “ùÍÒÔÂËÏÂÌÚ. ˜‡ÒÚ¸”) ‰Îfl ËÁ‚ÂÒÚÌ˚ı
ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌ˚ı ÒÚÛÍÚÛ ˝ÚÓ„Ó ·ÂÎÍ‡ (‚ÁflÚ˚ı ËÁ
Protein Data Bank (PDB)), ÒÏ. Ú‡·ÎËˆÛ. ç‡ ËÒ. 2· ÔË-
‚Â‰ÂÌ‡ ‡ÁÌËˆ‡ ÏÂÊ‰Û ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ÏË Ë ÚÂÓ-
ÂÚË˜ÂÒÍËÏË ÁÌ‡˜ÂÌËflÏË äÑÑÇ ‰Îfl Ó‰ÌÓÈ ËÁ ÍË-

ùÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â éäÑÑÇ, Éˆ
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éäÑÑÇ˝ÍÒÔ – éäÑÑÇÚÂÓ, Éˆ

êËÒ. 2. ÄÌ‡ÎËÁ ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚ı ÁÌ‡˜ÂÌËÈ ˝ÍÒÔ-éäÑÑÇ. (‡) ÑË‡„‡ÏÏ‡ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı ÁÌ‡˜ÂÌËÈ 1H–15N éäÑÑÇ ‰Îfl
1H–15N-„ÛÔÔ ÓÒÌÓ‚ÌÓÈ ̂ ÂÔË ·‡ÒÚ‡‡. èË‚Â‰ÂÌ˚ ÁÌ‡˜ÂÌËfl éäÑÑÇ Ë ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸ Ëı ËÁÏÂÂÌËfl. (·) ê‡ÁÌÓÒÚ¸ ÏÂÊ‰Û ̋ ÍÒ-
ÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ÏË Ë ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËÏË éäÑÑÇ ‰Îfl ÒÚÛÍÚÛ˚ D ‚ 1B2S. íÓÌÍÓÈ ÎËÌËÂÈ Ó·ÓÁÌ‡˜ÂÌ‡ Ó·Î‡ÒÚ¸, ÓÔÂ‰ÂÎfl-
ÂÏ‡fl Ó¯Ë·Í‡ÏË ËÁÏÂÂÌËfl ˝ÍÒÔ-éäÑÑÇ.
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ÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ. é·‡˘‡ÂÚ Ì‡ ÒÂ·fl
‚ÌËÏ‡ÌËÂ ÚÓ, ˜ÚÓ Ì‡Ë·ÓÎ¸¯‡fl ‡ÁÌËˆ‡ Ì‡·Î˛‰‡ÂÚÒfl
‰Îfl ÔÂÚÎÂ‚˚ı Û˜‡ÒÚÍÓ‚ ·‡ÒÚ‡‡. èÓ ̋ ÚÓÈ ÔË˜ËÌÂ ‚
Ú‡·ÎËˆÂ ÔË‚Â‰ÂÌ˚ ÒÂ‰ÌÂÍ‚‡‰‡ÚË˜Ì˚Â ÓÚÍÎÓÌÂ-
ÌËfl (RMSD), ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚Â Í‡Í ÔÓ ÔÓÎÌÓÏÛ Ì‡·ÓÛ
‰‡ÌÌ˚ı (RMSD(I)), Ú‡Í Ë Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ÚÓÎ¸ÍÓ
ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚, ‚ıÓ‰fl˘Ëı ‚ ̋ ÎÂÏÂÌÚ˚ ‚ÚÓË˜ÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ-
˚ (RMSD(II)). ÖÒÎË ·‡Ú¸ ‚ ‡Ò˜ÂÚ ‚ÒÂ ÓÒÚ‡ÚÍË, ‰Îfl
ÍÓÚÓ˚ı Û‰‡ÎÓÒ¸ ËÁÏÂËÚ¸ éäÑÑÇ, ÚÓ ÒÂ‰ÌÂÍ‚‡‰-
‡ÚË˜ÌÓÂ ÓÚÍÎÓÌÂÌËÂ (RMSD(I)) ÏÂÊ‰Û ˝ÍÒÔÂË-
ÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ÏË Ë ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚ÏË ÁÌ‡˜ÂÌËflÏË ‰Îfl
‚ÒÂı ÒÚÛÍÚÛ Ì‡ıÓ‰ËÚÒfl ‚ ‰Ë‡Ô‡ÁÓÌÂ 1.0–2.0 Éˆ. ÖÒ-
ÎË ÊÂ ‡ÒÒÏ‡ÚË‚‡Ú¸ ÚÓÎ¸ÍÓ ÓÒÚ‡ÚÍË, Ì‡ıÓ‰fl˘ËÂÒfl
‚ ˝ÎÂÏÂÌÚ‡ı ‚ÚÓË˜ÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚, ÚÓ RMSD
(RMSD(II)) Á‡ÏÂÚÌÓ ÏÂÌ¸¯Â Ë ÎÂÊËÚ ‚ ‰Ë‡Ô‡ÁÓÌÂ
0.6–1.5 Éˆ. ùÚÓ ÏÓÊÂÚ Ó·˙flÒÌflÚ¸Òfl Í‡Í ÔÓ‰‚ËÊÌÓ-
ÒÚ¸˛ ÔÂÚÎÂ‚˚ı Û˜‡ÒÚÍÓ‚, Ú‡Í Ë ÓÚÎË˜ËflÏË Ëı ÒÚÛÍ-
ÚÛ ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎÂ Ë ‚ ‡ÒÚ‚ÓÂ. á‡ÏÂÚËÏ Ú‡ÍÊÂ, ˜ÚÓ
˜ÂÏ ÌËÊÂ ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸ ÓÔÂ‰ÂÎÂÌËfl (‡ÁÂ¯ÂÌËÂ)
ÒÚÛÍÚÛ˚, ÚÂÏ ıÛÊÂ ÒÓ„Î‡ÒÛ˛ÚÒfl ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚Â Ë
˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â éäÑÑÇ (Ú‡·ÎËˆ‡). í‡Í, ‰Îfl
ÒÚÛÍÚÛ, ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚ı ÏÂÚÓ‰ÓÏ üåê (1BTB, 1AB7),
ÍÓÂÎflˆËfl ÏÂÊ‰Û ‡Ò˜-éäÑÑÇ Ë ̋ ÍÒÔ-éäÑÑÇ ıÛ-
ÊÂ, ̃ ÂÏ ‰Îfl ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı. ëÂ‰Ë ÍËÒÚ‡Î-
ÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ RMSD Á‡ÏÂÚÌÓ ·ÓÎ¸¯Â
‰Îfl ÒÚÛÍÚÛ˚ 1A19, ÛÒÚ‡ÌÓ‚ÎÂÌÌÓÈ Ò ÌËÁÍËÏ (2.8 Å)
‡ÁÂ¯ÂÌËÂÏ. 

ç‡ ËÒ. 3 ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌ‡ ÚËÔË˜Ì‡fl ‰Îfl ÒÚÛÍÚÛ
ËÁ Ú‡·ÎËˆ˚ ÍÓÂÎflˆËÓÌÌ‡fl ‰Ë‡„‡ÏÏ‡ ˝ÍÒÔÂË-
ÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı Ë ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËı éäÑÑÇ. áÌ‡˜ÂÌËfl

˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı éäÑÑÇ ıÓÓ¯Ó ÍÓÂÎËÛ-
˛Ú Ò ‡Ò˜ÂÚÌ˚ÏË (ÍÓ˝ÙÙËˆËÂÌÚ ÍÓÂÎflˆËË ÚÂÓ-
ÂÚË˜ÂÒÍËı Ë ̋ ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı äÑÑÇ 0.97), ıÓ-
Úfl ÌÂÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËÂ, ‰ÓÒÚË„‡˛˘ÂÂ ‰Îfl ÌÂÍÓÚÓ˚ı
ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚ ‚Ó ‚ÚÓË˜ÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛÂ 2.0 Éˆ, Ì‡ÏÌÓ„Ó
·ÓÎ¸¯Â, ˜ÂÏ Ó¯Ë·Í‡ ËÁÏÂÂÌËfl éäÑÑÇ (0.15–
0.25 Éˆ). èÂÊ‰Â ˜ÂÏ ÔÂÂıÓ‰ËÚ¸ Í ‡Ì‡ÎËÁÛ ÔË-
˜ËÌ ˝ÚËı ÌÂÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËÈ, ÓÚÏÂÚËÏ, ˜ÚÓ, ÔÓ ÙÓ-
ÏÛÎÂ (3), ÓÚÍÎÓÌÂÌËÂ ÁÌ‡˜ÂÌËfl éäÑÑÇ ÔË ËÁÏÂ-
ÌÂÌËË ÒÂ‰ÌÂÈ ÓËÂÌÚ‡ˆËË ÏÂÊ˙fl‰ÂÌÓ„Ó ‚ÂÍÚÓ‡
(θ, ϕ) ‚‡¸ËÛÂÚÒfl ÓÚ 0 ‰Ó ÌÂÍÓÚÓÓ„Ó Ï‡ÍÒËÏ‡Î¸-
ÌÓ„Ó ÁÌ‡˜ÂÌËfl, ÍÓÚÓÓÂ Á‡‚ËÒËÚ Í‡Í ÓÚ Ì‡Ô‡‚ÎÂ-
ÌËfl ‚ÂÍÚÓ‡ (θ, ϕ), Ú‡Í Ë ÓÚ ËÁÏÂÌÂÌËfl Â„Ó ÓËÂÌÚ‡-
ˆËË (∆θ, ∆ϕ). íÂÏ ÌÂ ÏÂÌÂÂ, ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚Â äÑÑÇ
˜ÂÁ‚˚˜‡ÈÌÓ ˜Û‚ÒÚ‚ËÚÂÎ¸Ì˚ Í ËÁÏÂÌÂÌËflÏ ÒÂ‰-
ÌÂÈ ÓËÂÌÚ‡ˆËË ÏÂÊ˙fl‰ÂÌÓ„Ó ‚ÂÍÚÓ‡. í‡Í, ÓÚ-
ÍÎÓÌÂÌËÂ ÒÂ‰ÌÂÈ ÓËÂÌÚ‡ˆËË ‚ÂÍÚÓ‡ Ì‡ 15° ‚ ÒÎÛ-
˜‡Â ı‡‡ÍÚÂÌ˚ı ‰Îfl ·‡ÒÚ‡‡ ‚ÂÎË˜ËÌ Da ~ –3 Ë
Dr ~ 2 Éˆ, ÒÓ„Î‡ÒÌÓ ÙÓÏÛÎÂ (3), ÏÓÊÂÚ ÔË‚ÂÒÚË Í
ËÁÏÂÌÂÌË˛ éäÑÑÇ, ‰ÓÒÚË„‡˛˘ÂÏÛ 2 Éˆ. èËÌËÏ‡fl
‚Ó ‚ÌËÏ‡ÌËÂ ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸ ËÁÏÂÂÌËfl (0.15–0.25 Éˆ),
éäÑÑÇ ÏÓÊÂÚ ˜Û‚ÒÚ‚Ó‚‡Ú¸ ‚‡¸ËÓ‚‡ÌËÂ ÒÂ‰ÌÂÈ
ÓËÂÌÚ‡ˆËË ‚ÂÍÚÓ‡ 1H–15N ÔÓfl‰Í‡ 2–3°. ÑÎfl ÍÓ-
ÂÍÚÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛÌÓÈ ËÌÚÂÔÂÚ‡ˆËË éäÑÑÇ ÌÂ-
Ó·ıÓ‰ËÏÓ Û˜ËÚ˚‚‡Ú¸ ‰ÓÔÛ˘ÂÌËfl, Ò‰ÂÎ‡ÌÌ˚Â ÔË
ÔÓÒÚÓÂÌËË ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍÓÈ ÏÓ‰ÂÎË. í‡Í, ‚ ÔË‚Â-
‰ÂÌÌÓÏ ‚˚¯Â Ò‡‚ÌÂÌËË ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı Ë
‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚ı ‰Îfl ËÁ‚ÂÒÚÌ˚ı ÒÚÛÍÚÛ ·‡ÒÚ‡‡
1H–15N-éäÑÑÇ ÔÓ‰‡ÁÛÏÂ‚‡ÎÓÒ¸, ˜ÚÓ ÒÂ‰ÌÂÂ ÁÌ‡-
˜ÂÌËÂ ‰ÎËÌ ‚ÒÂı 1H–15N-‚ÂÍÚÓÓ‚ Ó‰ËÌ‡ÍÓ‚Ó, Ë Ô‡-

èÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Â ÏÂÚÓ‰ÓÏ êëÄ ËÎË üåê ÒÚÛÍÚÛ˚ ·‡ÒÚ‡‡ (Ë Ëı ‡ÁÂ¯ÂÌËÂ), ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌÌ˚Â ‚ ‰‡ÌÌÓÈ ‡·ÓÚÂ, Ë
ÒÂ‰ÌÂÍ‚‡‰‡ÚË˜ÌÓÂ ÓÚÍÎÓÌÂÌËÂ (RMSD) ËÁÏÂÂÌÌ˚ı ‰Îfl ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó ‚ ÊË‰ÍÓÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍÓÈ Ï‡ÚËˆÂ
·ÂÎÍ‡ C40A,C82A-·‡ÒÚ‡ ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚ı äÑÑÇ ÓÚ ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËı äÑÑÇ, ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚ı ‰Îfl êëÄ- ËÎË üåê-ÒÚÛÍÚÛ

äÓ‰ PDB åÛÚ‡ˆËË èËÏÂ˜‡ÌËfl åÂÚÓ‰ ê‡ÁÂ¯ÂÌËÂ, Å RMSD(I)1, Éˆ RMSD(II)2, Éˆ

1BGS3 C40A, C82A ‚ ÍÓÏÔÎÂÍÒÂ Ò ·‡Ì‡ÁÓÈ êëÄ 2.6 1.05–1.45 0.74–0.79

1B273 C40A, C82A ‚ ÍÓÏÔÎÂÍÒÂ Ò ·‡Ì‡ÁÓÈ » 2.1 1.32–1.35 0.69–0.84

1BV03 C40A, C82A ‚ ÍÓÏÔÎÂÍÒÂ Ò ·‡Ì‡ÁÓÈ » 2.1 1.30–1.35 0.67–0.77

1BRS3 C40A, C82A ‚ ÍÓÏÔÎÂÍÒÂ Ò ·‡Ì‡ÁÓÈ » 2.0 1.00–1.17 0.66–0.78

1B2U3 D36A ‚ ÍÓÏÔÎÂÍÒÂ Ò ·‡Ì‡ÁÓÈ K27A » 2.1 1.27–1.38 0.77–0.86

1B2S3 T43A ‚ ÍÓÏÔÎÂÍÒÂ Ò ·‡Ì‡ÁÓÈ K27A » 1.82 1.08–1.20 0.75–0.80

1B3S3 Y30F ‚ ÍÓÏÔÎÂÍÒÂ Ò ·‡Ì‡ÁÓÈ H102A » 2.39 1.25–1.47 0.73–0.95

1AY7 ‰ËÍËÈ ÚËÔ ‚ ÍÓÏÔÎÂÍÒÂ Ò êçä-‡ÁÓÈ Sa » 1.7 1.14 0.97

1A19 C82A ÑËÏÂ » 2.76 1.47 1.10

1BTB3 ‰ËÍËÈ ÚËÔ üåê 0.424 1.55–1.82 1.07–1.40

1AB73 C40A, C82A üåê 0.454 1.74–2.00 1.15–1.52
1 RMSD(I) (ÒÂ‰ÌÂÍ‚‡‰‡ÚË˜ÌÓÂ ÓÚÍÎÓÌÂÌËÂ) ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËı Ë ËÁÏÂÂÌÌ˚ı éäÑÑÇ ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÓ Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ‚ÒÂı H–N-

‚ÂÍÚÓÓ‚, ‰Îfl ÍÓÚÓ˚ı ËÁÏÂÂÌ˚ éäÑÑÇ.
2 RMSD(II) ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËı Ë ËÁÏÂÂÌÌ˚ı éäÑÑÇ ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÓ ‰Îfl H–N-‚ÂÍÚÓÓ‚ ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚, ÒÓ‰ÂÊ‡˘ËıÒfl ‚ ̋ ÎÂÏÂÌÚ‡ı ‚ÚÓË˜-

ÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ ·‡ÒÚ‡‡.
3 ÑÎfl ÒÚÛÍÚÛ ÛÍ‡Á‡Ì ‰Ë‡Ô‡ÁÓÌ RMSD, Ú‡Í Í‡Í Â‰ËÌË˜Ì‡fl ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍ‡fl fl˜ÂÈÍ‡ ÒÓ‰ÂÊËÚ ÌÂÒÍÓÎ¸ÍÓ ÏÓÎÂÍÛÎ ·‡-

ÒÚ‡‡ Ò ‡ÁÎË˜ÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛÓÈ, ‡ ‰Îfl üåê (1BTB Ë 1AB7) ÔË‚Â‰ÂÌ Ì‡·Ó 30 ÒÚÛÍÚÛ, Û‰Ó‚ÎÂÚ‚Ófl˛˘Ëı ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸-
Ì˚Ï Ó„‡ÌË˜ÂÌËflÏ.

4 ÑÎfl ÒÚÛÍÚÛ, ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚ı ÏÂÚÓ‰ÓÏ üåê, ÛÍ‡Á‡ÌÓ ÒÂ‰ÌÂÍ‚‡‰‡ÚË˜ÌÓÂ ÓÚÍÎÓÌÂÌËÂ ‡ÚÓÏÓ‚ ÓÒÌÓ‚ÌÓÈ ̂ ÂÔË ÓÚ ÒÂ‰ÌÂÈ ÒÚÛÍ-
ÚÛ˚.

3
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íË˘ÂÌÍÓ Ë ‰.

‡ÏÂÚ˚ ÔÓfl‰Í‡, ı‡‡ÍÚÂËÁÛ˛˘ËÂ ‚ÌÛÚËÏÓÎÂ-
ÍÛÎflÌÛ˛ ÔÓ‰‚ËÊÌÓÒÚ¸ ‚ÂÍÚÓÓ‚, Ú‡ÍÊÂ Ó‰ËÌ‡ÍÓ-
‚˚. é‰Ì‡ÍÓ ‰ÎËÌ‡ Ò‚flÁË H–N ÏÓÊÂÚ ÏÂÌflÚ¸Òfl ‚
ÔÂ‰ÂÎ‡ı ±0.003 Å [23], ˜ÚÓ ÏÓÊÂÚ ÔË‚Ó‰ËÚ¸ Í
~1%-ÌÓÈ Ó¯Ë·ÍÂ ‰Îfl ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍÓ„Ó ÁÌ‡˜ÂÌËfl
éäÑÑÇ. ÑÎfl ·‡ÒÚ‡‡ ̋ Ú‡ Ó¯Ë·Í‡ ‚ 3–4 ‡Á‡ ÏÂÌ¸-
¯Â Ó¯Ë·ÍË ËÁÏÂÂÌËfl éäÑÑÇ Ë ÔÓ˝ÚÓÏÛ ˝ÙÙÂÍ-
Ú‡ÏË, Ò‚flÁ‡ÌÌ˚ÏË Ò ËÁÏÂÌÂÌËflÏË ‰ÎËÌ˚ Ò‚flÁË 1H–
15N, ÏÓÊÌÓ ÔÂÌÂ·Â˜¸. 

ÇÂÎË˜ËÌ‡ S2 ‰Îfl ‡ÁÎË˜Ì˚ı ‚ÂÍÚÓÓ‚ H–N ‚
˝ÎÂÏÂÌÚ‡ı ‚ÚÓË˜ÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ ·ÂÎÍÓ‚, Í‡Í Ô‡-
‚ËÎÓ, ÎÂÊËÚ ‚ ‰Ë‡Ô‡ÁÓÌÂ 0.85–0.97. ë Û˜ÂÚÓÏ ˝ÚÓÈ
ÌÂÓÔÂ‰ÂÎÂÌÌÓÒÚË ‚ ÁÌ‡˜ÂÌËflı Ô‡‡ÏÂÚ‡ ÔÓfl‰-
Í‡ (S = 0.92–0.98), ÒÓ„Î‡ÒÌÓ ÙÓÏÛÎÂ (5), ÏÓÊÌÓ
ÓÊË‰‡Ú¸ 3%-ÌÓÈ Ó¯Ë·ÍË ‚ ‡Ò˜ÂÚÂ ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËı
ÁÌ‡˜ÂÌËÈ éäÑÑÇ ‰Îfl ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜ÌÓ ÊÂÒÚÍËı Û˜‡ÒÚ-
ÍÓ‚ ÏÓÎÂÍÛÎ˚ ÔË ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËË Ó·˘Â„Ó ‰Îfl
‚ÒÂı ‡ÏËÌÓÍËÒÎÓÚÌ˚ı ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚ Ô‡‡ÏÂÚ‡ ÔÓfl‰-
Í‡. ÑÎfl ÔÓ‰‚ËÊÌ˚ı Û˜‡ÒÚÍÓ‚ ·ÂÎÍ‡ ÏÓÊÌÓ ÓÊË-
‰‡Ú¸ Á‡ÏÂÚÌÓ ·ÓÎ¸¯Â„Ó ‡ÒÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËfl Ë ËÌÚÂ-
ÔÂÚËÓ‚‡Ú¸ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â éäÑÑÇ ÒÎÂ‰Û-
ÂÚ Ò ·ÓÎ¸¯ÂÈ ÓÒÚÓÓÊÌÓÒÚ¸˛.

åÓÊÌÓ ÔÓÍ‡Á‡Ú¸, ̃ ÚÓ Û˜ÂÚ ÔÓ‰‚ËÊÌÓÒÚË ÏÂÊ˙-
fl‰ÂÌÓ„Ó ‚ÂÍÚÓ‡ ¯Í‡ÎËÓ‚‡ÌËÂÏ Ì‡ Ô‡‡ÏÂÚ
ÔÓfl‰Í‡ (ÙÓÏÛÎ‡ (5)) ÒÔ‡‚Â‰ÎË‚ ÎË¯¸ ‚ ÓÚ‰ÂÎ¸-
Ì˚ı ÒÎÛ˜‡flı ÒËÏÏÂÚËË ‚˚ÒÓÍËı ÔÓfl‰ÍÓ‚, Ì‡-
ÔËÏÂ, ÂÒÎË ‚ÂÍÚÓ ÍÓÎÂ·ÎÂÚÒfl ‚ ÍÛ„Ó‚ÓÏ ÍÓÌÛ-
ÒÂ, ÓÒ¸ ÍÓÚÓÓ„Ó Ë ÂÒÚ¸ ÒÂ‰ÌÂÂ ÁÌ‡˜ÂÌËÂ ‚ÂÍÚÓ‡.
çÓ ‰‡ÊÂ ‚ ÒÎÛ˜‡Â ‚˚ÒÓÍÓÈ ÒËÏÏÂÚËË ‰‚ËÊÂÌËÈ
ÏÂÊ˙fl‰ÂÌÓ„Ó ‚ÂÍÚÓ‡ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂ Ô‡‡ÏÂÚ-
Ó‚ ÔÓfl‰Í‡, ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚ı ËÁ ÁÌ‡˜ÂÌËÈ T1, T2 Ë NOE
Ì‡ ÓÒÌÓ‚‡ÌËË “ÏÓ‰ÂÎ¸-ÌÂÁ‡‚ËÒËÏÓ„Ó ÔÓ‰ıÓ‰‡”

[10–12], ÏÓÊÂÚ ÔË‚Ó‰ËÚ¸ Í Ó¯Ë·Í‡Ï. ùÚÓ Ò‚flÁ‡-
ÌÓ Ò ÚÂÏ, ˜ÚÓ “ÏÓ‰ÂÎ¸-ÌÂÁ‡‚ËÒËÏ˚È ÔÓ‰ıÓ‰” ‰‡ÂÚ
ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌËfl Ó Ô‡‡ÏÂÚ‡ı ÔÓfl‰Í‡ ·˚ÒÚ˚ı
‰‚ËÊÂÌËÈ (Ì‡ÌÓÒÂÍÛÌ‰ÌÓ„Ó Ë ÔËÍÓÒÂÍÛÌ‰ÌÓ„Ó
‰Ë‡Ô‡ÁÓÌ‡), ‚ ÚÓ ‚ÂÏfl Í‡Í ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚Â éäÑÑÇ
fl‚Îfl˛ÚÒfl ÛÒÂ‰ÌÂÌÌ˚ÏË ÔÓ ·ÓÎÂÂ ¯ËÓÍÓÏÛ ‚Â-
ÏÂÌÌÓÏÛ ‰Ë‡Ô‡ÁÓÌÛ, ‚ ÚÓÏ ˜ËÒÎÂ Ë ÔÓ ÏËÍÓ- Ë
ÏËÎÎËÒÂÍÛÌ‰Ì˚Ï ‰‚ËÊÂÌËflÏ. åËÍÓ- Ë ÏËÎÎËÒÂ-
ÍÛÌ‰Ì˚È ÍÓÌÙÓÏ‡ˆËÓÌÌ˚È Ó·ÏÂÌ ÏÓÊÌÓ Á‡‰Â-
ÚÂÍÚËÓ‚‡Ú¸ ÔÓ Á‡‚ËÒËÏÓÒÚË ‚ÂÎË˜ËÌ˚ T2 fl‰‡ ÓÚ
˜‡ÒÚÓÚ˚ ÒÔÂÍÚÓÏÂÚ‡ [24] ËÎË ÓÚ ‡ÏÔÎËÚÛ‰˚ ‡-
‰ËÓ˜‡ÒÚÓÚÌÓ„Ó ÔÓÎfl [25], ÌÓ ËÌÙÓÏ‡ˆË˛ Ó· ‡Ï-
ÔÎËÚÛ‰Â Ë ı‡‡ÍÚÂÂ ‰‚ËÊÂÌËÈ ÏÂÊ˙fl‰ÂÌ˚ı ‚ÂÍ-
ÚÓÓ‚ ÔÓÎÛ˜ËÚ¸ ÌÂ Û‰‡ÂÚÒfl. é‰Ì‡ ËÁ ÔË˜ËÌ ÌÂÛ‰‡-
˜Ë ÒÓÒÚÓËÚ ‚ ÚÓÏ, ˜ÚÓ ÍÓÌÙÓÏ‡ˆËÓÌÌ˚È Ó·ÏÂÌ
ÏÓÊÂÚ ·˚Ú¸ ‚˚Á‚‡Ì ÌÂ ÚÓÎ¸ÍÓ ÔÓ‰‚ËÊÌÓÒÚ¸˛ fl‰-
‡, ÌÓ Ë ËÁÏÂÌÂÌËflÏË ‚ Â„Ó ÓÍÛÊÂÌËË. í‡ÍËÏ Ó·-
‡ÁÓÏ, Û˜ËÚ˚‚‡Ú¸ ‚ÌÛÚÂÌÌ˛˛ ‰ËÌ‡ÏËÍÛ ·ÂÎÍ‡
ÔÓÒÂ‰ÒÚ‚ÓÏ Û‡‚ÌÂÌËfl (5) ‚ Ó·˘ÂÏ ÒÎÛ˜‡Â ÌÂ
ÍÓÂÍÚÌÓ, Ë Ì‡‰Ó ÎË·Ó Á‡‰‡‚‡Ú¸Òfl ÓÔÂ‰ÂÎÂÌÌÓÈ
ÏÓ‰ÂÎ¸˛ ‚ÌÛÚÂÌÌËı ‰‚ËÊÂÌËÈ ‚ ÏÓÎÂÍÛÎÂ, ÎË·Ó
Û˜ËÚ˚‚‡Ú¸ ÓÔÂ‰ÂÎÂÌÌÛ˛ ÔÓ„Â¯ÌÓÒÚ¸ ‚ ÔÓÎÓÊÂ-
ÌËË ÒÂ‰ÌÂ„Ó ‚ÂÍÚÓ‡ ÔË ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËË éäÑÑÇ
‚ ‡Ò˜ÂÚÂ ÒÚÛÍÚÛ˚ ·ÂÎÍ‡. ç‡ Ì‡¯ ‚Á„Îfl‰, Ì‡Ë·Ó-
ÎÂÂ Ô‡‚ËÎ¸Ì˚Ï ÒÔÓÒÓ·ÓÏ ÔÓÎÛ˜ÂÌËfl ËÌÙÓÏ‡-
ˆËË Ó ı‡‡ÍÚÂÂ Ë ‡ÏÔÎËÚÛ‰Â ‚ÌÛÚËÏÓÎÂÍÛÎfl-
Ì˚ı ‰‚ËÊÂÌËÈ ÏÓÊÂÚ ÓÍ‡Á‡Ú¸Òfl ÔËÏÂÌÂÌËÂ ÏÂ-
ÚÓ‰Ó‚ ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ‰ËÌ‡ÏËÍË. ä ÒÓÊ‡ÎÂÌË˛,
ÏÓ˘ÌÓÒÚË ‚˚˜ËÒÎËÚÂÎ¸Ì˚ı Ï‡¯ËÌ, ËÏÂ˛˘ËıÒfl
ÒÂ„Ó‰Ìfl, ÔÓÁ‚ÓÎfl˛Ú ı‡‡ÍÚÂËÁÓ‚‡Ú¸ ÏÓÎÂÍÛÎfl-
Ì˚Â ‰‚ËÊÂÌËfl ÓÚ ÔËÍÓ- ‰Ó ÏËÍÓÒÂÍÛÌ‰ÌÓ„Ó ‰Ë‡-
Ô‡ÁÓÌÓ‚.
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êËÒ. 3. äÓÂÎflˆËÓÌÌ‡fl ‰Ë‡„‡ÏÏ‡ ËÁÏÂÂÌÌ˚ı Ë ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚ı ‰Îfl ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ 1BRS 1H–15N
éäÑÑÇ. çÂÁ‡Í‡¯ÂÌÌ˚ÏË ÍÛÊÍ‡ÏË Ó·ÓÁÌ‡˜ÂÌ˚ ‰‡ÌÌ˚Â ‰Îfl ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚, ‡ÒÔÓÎÓÊÂÌÌ˚ı ‚ ˝ÎÂÏÂÌÚ‡ı ‚ÚÓË˜ÌÓÈ
ÒÚÛÍÚÛ˚ (α-ÒÔË‡ÎË Ë β-ÚflÊË), Á‡Í‡¯ÂÌÌ˚ÏË – ‰Îfl ÓÒÚ‡Î¸Ì˚ı ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚.
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ëÚÛÍÚÛ˚ ·‡ÒÚ‡‡, ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Â ÏÂÚÓ‰ÓÏ
üåê, Ë ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚Â äÑÑÇ. èÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌËÂ
ÒÚÛÍÚÛ üåê ‚ PDB ‚ ‚Ë‰Â Ì‡·Ó‡ ËÁ 20–30
ÒÚÛÍÚÛ, ÌÂ ÔÓÚË‚ÓÂ˜‡˘Ëı Ì‡ÎÓÊÂÌÌ˚Ï Ó„‡-
ÌË˜ÂÌËflÏ, ÌÂ ÔÓÁ‚ÓÎflÂÚ ÔÓËÁ‚ÂÒÚË ÍÓÂÍÚÌÓ„Ó
Ò‡‚ÌÂÌËfl ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËı Ë ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı
éäÑÑÇ. ùÚÓ Ò‚flÁ‡ÌÓ Ò ÚÂÏ, ˜ÚÓ ‚ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚÂ
ËÁÏÂflÂÚÒfl ÒÂ‰ÌÂÂ ÔÓ ‚ÂÏÂÌË Ë ‡ÌÒ‡Ï·Î˛ ÏÓÎÂ-
ÍÛÎ ÁÌ‡˜ÂÌËÂ éäÑÑÇ Ë Ò‡‚ÌË‚‡Ú¸ ˝ÚÓ ÁÌ‡˜ÂÌËÂ
ÌÂÓ·ıÓ‰ËÏÓ ÒÓ ÒÂ‰ÌÂÈ éäÑÑÇ ‰Îfl ÍÓÎÂ·‡ÌËÈ
‚ÂÍÚÓ‡ N–H ËÎË ıÓÚfl ·˚ Ò éäÑÑÇ ‰Îfl ÒÂ‰ÌÂÈ
ÓËÂÌÚ‡ˆËË ˝ÚÓ„Ó ‚ÂÍÚÓ‡ (‚ ÒÎÛ˜‡Â ÒËÏÏÂÚË˜-
ÌÓ„Ó ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌËfl). Ç˚·ÓÍ‡ ËÁ 20–30 ÒÚÛÍÚÛ,
‰‡ÊÂ ÂÒÎË ‚ÒÂ ÓÌË ÔËÌ‡‰ÎÂÊ‡Ú Ó·Î‡ÒÚË ÍÓÌÙÓ-
Ï‡ˆËÓÌÌÓ„Ó ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚‡, Â‡Î¸ÌÓ Á‡ÌËÏ‡ÂÏÓ„Ó
ÏÓÎÂÍÛÎÓÈ, ÌÂ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜ÌÓ ÓÔËÒ˚‚‡ÂÚ ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂ-
ÌËÂ. ä‡Í ÔÓÍ‡Á˚‚‡ÂÚ Ï‡ÚÂÏ‡ÚË˜ÂÒÍÓÂ ÏÓ‰ÂÎËÓ-
‚‡ÌËÂ, ÒÂ‰Ìflfl ÓËÂÌÚ‡ˆËfl, ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ‡fl ÔÓ 30
ÓËÂÌÚ‡ˆËflÏ ‚ÂÍÚÓ‡, ‡‚ÌÓÏÂÌÓ ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌ-
Ì˚Ï ‚ ÍÓÌÛÒÂ Ò ‡ÒÚ‚ÓÓÏ 20°, ÏÓÊÂÚ ÓÚÎË˜‡Ú¸Òfl
ÓÚ ËÒÚËÌÌÓ„Ó ÒÂ‰ÌÂ„Ó ÁÌ‡˜ÂÌËfl Ì‡ ‚ÂÎË˜ËÌÛ 5–10°.
ÑÎfl Ô‡‡ÏÂÚÓ‚ ÚÂÌÁÓ‡ ÓËÂÌÚ‡ˆËË ·‡ÒÚ‡‡
(Da ~ –3 Ë Dr ~ 2 Éˆ) ˝ÚÓ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÛÂÚ ÓÚÍÎÓÌÂÌË-
flÏ ‚ éäÑÑÇ Ì‡ ‚ÂÎË˜ËÌ˚ ‰Ó 1 Éˆ. å‡ÚÂÏ‡ÚË˜Â-
ÒÍÓÂ ÏÓ‰ÂÎËÓ‚‡ÌËÂ ÔÓÍ‡Á˚‚‡ÂÚ, ˜ÚÓ ‰Îfl ÍÓ-
ÂÍÚÌÓ„Ó ÒÓÔÓÒÚ‡‚ÎÂÌËfl ̋ ÍÒÔ- Ë ‡Ò˜-éäÑÑÇ ÊÂ-
Î‡ÚÂÎ¸ÌÓ ËÏÂÚ¸ Í‡Í ÏËÌËÏÛÏ 1000 ‡ÁÎË˜Ì˚ı
ÒÚÛÍÚÛ, Û‰Ó‚ÎÂÚ‚Ófl˛˘Ëı ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Ï
‰‡ÌÌ˚Ï. í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸ üåê-ÒÚÛÍÚÛ
Ë ÒÔÓÒÓ· Ëı ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌËfl ‚ ·‡Á‡ı ‰‡ÌÌ˚ı, ÌÂ fl‚-
Îfl˛ÚÒfl ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚ÏË ‰Îfl ‰ÂÚ‡Î¸ÌÓ„Ó Ò‡‚ÌÂÌËfl
éäÑÑÇ.

äËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËÂ ÒÚÛÍÚÛ˚ Ë ÓÒÚ‡-
ÚÓ˜Ì˚Â äÑÑÇ. ÇÓÓ·˘Â „Ó‚Ófl, Ò‡‚ÌÂÌËÂ ˝ÍÒÔÂ-
ËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı ‰‡ÌÌ˚ı ÔÓ éäÑÑÇ ·‡ÒÚ‡‡ Ò ‰‡Ì-
Ì˚ÏË ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌËÈ Ú‡Í-
ÊÂ ÌÂ ‚ÔÓÎÌÂ ÍÓÂÍÚÌÓ, Ú‡Í Í‡Í ÒÚÛÍÚÛ‡ ·ÂÎÍ‡
‚ ‡ÒÚ‚ÓÂ Ë ÍËÒÚ‡ÎÎ‡ı (Í ÚÓÏÛ ÊÂ, ‚ ·ÓÎ¸¯ËÌ-
ÒÚ‚Â ÒÎÛ˜‡Â‚ ÌÂ ‰Îfl Ò‡ÏÓ„Ó ·ÂÎÍ‡ ·‡ÒÚ‡, ‡ ‰Îfl
Â„Ó ÍÓÏÔÎÂÍÒ‡ Ò ‡ÁÎË˜Ì˚ÏË êçä-‡Á‡ÏË) ÏÓ„ÛÚ
‡ÁÎË˜‡Ú¸Òfl (ÒÏ. Ú‡·ÎËˆÛ). íÂÏ ÌÂ ÏÂÌÂÂ, Ú‡ÍÓÂ
Ò‡‚ÌÂÌËÂ ‚ÂÒ¸Ï‡ ÔÓÎÂÁÌÓ ‰Îfl ÔÓÌËÏ‡ÌËfl ‚ÓÁÏÓÊ-
ÌÓÒÚÂÈ Ë ÓÒÓÁÌ‡ÌËfl „‡ÌËˆ ÔËÏÂÌÂÌËfl éäÑÑÇ ‚
ÒÚÛÍÚÛÌ˚ı ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌËflı ·ËÓÏÓÎÂÍÛÎ. 

èÓÍ‡ÊÂÏ, Í‡Í ÓÒÓ·ÂÌÌÓÒÚË ÏÂÚÓ‰‡ ÂÌÚ„ÂÌÓ-
ÒÚÛÍÚÛÌÓ„Ó ‡Ì‡ÎËÁ‡ ÏÓ„ÛÚ ‚ÎËflÚ¸ Ì‡ ÒÓ„Î‡ÒÓ-
‚‡ÌÌÓÒÚ¸ êëÄ-ÒÚÛÍÚÛ˚ Ò ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚ÏË äÑÑÇ.

äËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËÂ ÒÚÛÍÚÛ˚ ÌÂ ÒÓ‰ÂÊ‡Ú
ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú ÔÓÚÓÌÓ‚, Ë ÔÓ˝ÚÓÏÛ ‰Îfl ‡Ò˜ÂÚ‡ éäÑÑÇ
ÔËıÓ‰ËÚÒfl ‰ÓÒÚ‡Ë‚‡Ú¸ ‡ÏË‰Ì˚Â ÔÓÚÓÌ˚, ËÒÔÓÎ¸-
ÁÛfl ÒÚ‡Ì‰‡ÚÌÛ˛ „ÂÓÏÂÚË˛ ÔÂÔÚË‰ÌÓÈ Ò‚flÁË (ÒÏ.
“ùÍÒÔÂËÏÂÌÚ. ˜‡ÒÚ¸”). àÁ‚ÂÒÚÌÓ, ˜ÚÓ ‰ÓÒÚ‡Ë‚‡ÌËÂ
‡ÏË‰Ì˚ı ÔÓÚÓÌÓ‚ ÔÓ ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú‡Ï ÚflÊÂÎ˚ı ‡ÚÓ-
ÏÓ‚ Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ÔÎÓÒÍÓÈ „ÂÓÏÂÚËË ÔÂÔÚË‰-
ÌÓÈ „ÛÔÔ˚ ‚ÏÂÒÚÓ Â‡Î¸ÌÓÈ ÏÓÊÂÚ ÔË‚ÂÒÚË Í
Ó¯Ë·ÍÂ ‚ ÓËÂÌÚ‡ˆËË H–N-‚ÂÍÚÓ‡ Ì‡ ‚ÂÎË˜ËÌ˚ ÔÓ-
fl‰Í‡ 5° [17, 23]. èËÌËÏ‡fl ‚Ó ‚ÌËÏ‡ÌËÂ, ˜ÚÓ ÌÂ-
ÓÔÂ‰ÂÎÂÌÌÓÒÚ¸ ‚ ÔÓÎÓÊÂÌËflı ÚflÊÂÎ˚ı (C, N, O)

‡ÚÓÏÓ‚ ‰Îfl ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ Ò ‡Á-
Â¯ÂÌËÂÏ 2 Å ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ 0.2 Å, ‚‡Ë‡ˆËÂÈ ÔÓÎÓÊÂ-
ÌËÈ ‡ÚÓÏÓ‚ ÔÂÔÚË‰ÌÓÈ Ò‚flÁË ÏÓÊÌÓ ÓˆÂÌËÚ¸, ̃ ÚÓ ÌÂ-
ÓÔÂ‰ÂÎÂÌÌÓÒÚ¸ ‚ ÓËÂÌÚ‡ˆËË H–N-‚ÂÍÚÓ‡ ÔË
˝ÚÓÏ ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ 7° ‚ ÔÎÓÒÍÓÒÚË ÔÂÔÚË‰ÌÓÈ Ò‚flÁË Ë
15° ‚ Ì‡Ô‡‚ÎÂÌËË, ÔÂÔÂÌ‰ËÍÛÎflÌÓÏ ˝ÚÓÈ ÔÎÓÒÍÓ-
ÒÚË. í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ÔÓ„Â¯ÌÓÒÚ¸ ‚ ÓËÂÌÚ‡ˆËË H–
N-‚ÂÍÚÓ‡ ‰Îfl ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ Ò
‡ÁÂ¯ÂÌËÂÏ 2 Å (ÚËÔË˜Ì˚Â ÒÚÛÍÚÛ˚ ËÁ Ú‡·ÎËˆ˚)
ÏÓÊÂÚ ‰ÓÒÚË„‡Ú¸ ~20°, ˜ÚÓ ‚ ÒÎÛ˜‡Â ·‡ÒÚ‡‡ ÔË‚Â-
‰ÂÚ Í Ó¯Ë·ÍÂ ~2 Éˆ ‰Îfl ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍÓÈ éäÑÑÇ.

èËÌËÏ‡fl ‚Ó ‚ÌËÏ‡ÌËÂ ÁÌ‡˜ÂÌËfl ‡ÍÒË‡Î¸ÌÓÈ Ë
ÓÏ·Ë˜ÂÒÍÓÈ ÍÓÏÔÓÌÂÌÚ ÚÂÌÁÓ‡ ÓËÂÌÚ‡ˆËË ·‡-
ÒÚ‡‡ (Ú.Â. Da ~ –3 Ë Dr ~ 2 Éˆ), ÒÂ‰ÌÂÍ‚‡‰‡ÚË˜ÌÓÂ
‡ÒÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËÂ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı ‰‡ÌÌ˚ı Ò
ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËÏË ÒÚÛÍÚÛ‡ÏË ‚ 1.00–1.47 Éˆ
(0.66–1.10 Éˆ ‰Îfl ̋ ÎÂÏÂÌÚÓ‚ ‚ÚÓË˜ÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚)
(ÒÏ. Ú‡·ÎËˆÛ) ÏÓÊÂÚ ·˚Ú¸ ÎÂ„ÍÓ Ó·˙flÒÌÂÌÓ ÓÚÎË-
˜ËflÏË ‚ ÓËÂÌÚ‡ˆËË 1H–15N-‚ÂÍÚÓÓ‚ ‚ 10–15°.

ç‡„Îfl‰ÌÓÂ ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌËÂ Ó ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ËË ÔÓ-
ÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ Ë ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı
ÁÌ‡˜ÂÌËÈ éäÑÑÇ ‰‡ÌÓ Ì‡ ËÒ. 4, „‰Â ‚ ‚Ë‰Â ÚÛ·-
˜‡ÚÓÈ ÏÓ‰ÂÎË ÓÒÌÓ‚ÌÓÈ ˆÂÔË ÏÓÎÂÍÛÎ˚ ·‡ÒÚ‡‡
ÔÓÍ‡Á‡ÌÓ ‡ÒıÓÊ‰ÂÌËÂ ÁÌ‡˜ÂÌËÈ ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËı Ë
˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı éäÑÑÇ (∆δJ) ‰Îfl Í‡Ê‰Ó„Ó
‡ÏËÌÓÍËÒÎÓÚÌÓ„Ó ÓÒÚ‡ÚÍ‡ Ó‰ÌÓÈ ËÁ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡-
ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ ·‡ÒÚ‡‡ (E ‚ 1B2S). åÓÊÌÓ
·˚ÎÓ ·˚ ÓÊË‰‡Ú¸, ̃ ÚÓ ∆δJ ‰ÓÎÊÌÓ ÍÓÂÎËÓ‚‡Ú¸
ÒÓ ÁÌ‡˜ÂÌËflÏË ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍÓ„Ó B-Ù‡ÍÚÓ-
‡, ı‡‡ÍÚÂËÁÛ˛˘Â„Ó ÌÂÓÔÂ‰ÂÎÂÌÌÓÒÚ¸ ‚ ÔÓÎÓ-
ÊÂÌËflı ‡ÚÓÏÓ‚ ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎÂ. é‰Ì‡ÍÓ Ò‡‚ÌÂÌËÂ
ÔÓÍ‡Á˚‚‡ÂÚ (ËÒ. 4), ˜ÚÓ ˝ÚÓ ÌÂ Ú‡Í. ëÎÂ‰Ó‚‡ÚÂÎ¸-
ÌÓ, ÓÒÌÓ‚ÌÓÈ ‚ÍÎ‡‰ ‚ ‡ÒÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËÂ ˝ÍÒÔ-éäÑÑÇ
Ò ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËÏË ‰‡ÌÌ˚ÏË ‚ÌÓÒËÚ ÌÂ ÌÂ-
ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú ‡ÚÓ-
ÏÓ‚, ‡ ‡ÁÎË˜Ëfl ÒÚÛÍÚÛ ·‡ÒÚ‡‡ ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎ‡ı Ë
‚ ‡ÒÚ‚ÓÂ. ÑÂÚ‡Î¸Ì˚È ‡Ì‡ÎËÁ ‡ÒÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËfl
(∆δJ) ÛÍ‡Á˚‚‡ÂÚ Ì‡ ÚÓ, ̃ ÚÓ Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌ˚Â
ÓÚÎË˜Ëfl ÏÂÊ‰Û ÒÚÛÍÚÛ‡ÏË ·‡ÒÚ‡‡ ‚ ‡ÒÚ‚ÓÂ Ë
ÍËÒÚ‡ÎÎ‡ı ÒÓÒÂ‰ÓÚÓ˜ÂÌ˚ ‚ ÁÓÌ‡ı ÍËÒÚ‡ÎÎË˜Â-
ÒÍËı ÍÓÌÚ‡ÍÚÓ‚ Ë ÔÂÚÂÎ¸.

ç‡Ë·ÓÎ¸¯ËÂ ÓÚÎË˜Ëfl ÏÂÊ‰Û ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚-
ÏË Ë ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËÏË éäÑÑÇ (4–8 Éˆ, ÒÏ. ËÒ. 2‡)
‰Îfl ·ÓÎ¸¯ËÌÒÚ‚‡ ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ Ì‡-
·Î˛‰‡ÂÚÒfl ‰Îfl ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚ Tyr30, Trp44 Ë Tyr47, Ì‡ıÓ-
‰fl˘ËıÒfl ‚ ÁÓÌ‡ı ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËı ÍÓÌÚ‡ÍÚÓ‚ Ë ‰Îfl
ÓÒÚ‡ÚÍ‡ Asn65, Ì‡ıÓ‰fl˘Â„ÓÒfl ‚ ÔÂÚÎÂ. íÂÏ ÌÂ ÏÂ-
ÌÂÂ, ‰Îfl ÌÂÒÍÓÎ¸ÍËı ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍ-
ÚÛ (B ‚ 1AY7, D, E ‚ 1BGS, A, B ‚ 1A19, F ‚ 1BRS),
‰Îfl Asn65 ‡ÒÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËÂ ÏÂÊ‰Û ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍÓÈ Ë
˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓÈ éäÑÑÇ ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ ÏÂÌÂÂ
1.5 Éˆ. ç‡ ËÒ. 5‡ ÔË‚Â‰ÂÌ‡ ÒÛÔÂÔÓÁËˆËfl ÔÂÚÎË
64–66 ‰Îfl ‚ÒÂı ËÁ‚ÂÒÚÌ˚ı (Ú‡·ÎËˆ‡) ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡-
ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ ·‡ÒÚ‡‡. ÇË‰ÌÓ, ˜ÚÓ ‚ ÍË-
ÒÚ‡ÎÎ‡ı, ‚ ÓÒÌÓ‚ÌÓÏ, ÔËÒÛÚÒÚ‚Û˛Ú ‰‚Â ÍÓÌÙÓÏ‡-
ˆËË ˝ÚÓÈ ÔÂÚÎË, Ó‰Ì‡ ËÁ ÍÓÚÓ˚ı Ì‡ıÓ‰ËÚÒfl ‚ ıÓÓ-
¯ÂÏ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ËË Ò ˝ÍÒÔ-éäÑÑÇ. èÓ-‚Ë‰ËÏÓÏÛ, ‚
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íË˘ÂÌÍÓ Ë ‰.

‡ÒÚ‚ÓÂ ÔÂËÏÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌÓ Á‡ÒÂÎÂÌÓ ËÏÂÌÌÓ ˝ÚÓ
ÍÓÌÙÓÏ‡ˆËÓÌÌÓÂ ÒÓÒÚÓflÌËÂ.

Ç Í‡˜ÂÒÚ‚Â ‰Û„Ó„Ó ÔËÏÂ‡ ‡ÒÒÏÓÚËÏ
N-ÍÓÌˆÂ‚˚Â ÓÒÚ‡ÚÍË Lys2 Ë Ala3 ·‡ÒÚ‡‡. ç‡
ËÒ. 5· ÔË‚Â‰ÂÌ‡ ÒÛÔÂÔÓÁËˆËfl Ù‡„ÏÂÌÚ‡ Lys2–
Ala3 ÚÂı ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ (‚ÒÂ ËÁ
1B2S). ÇË‰ÌÓ, ˜ÚÓ ‰Îfl ÓÒÚ‡ÚÍ‡ Lys2 ÓËÂÌÚ‡ˆËË
‚ÂÍÚÓÓ‚ H–N ‚ ˝ÚËı ÒÚÛÍÚÛ‡ı ÓÚÎË˜‡˛ÚÒfl ÒÛ-
˘ÂÒÚ‚ÂÌÌÓ, ‡ ‰Îfl Ala3 – ‚ ÏÂÌ¸¯ÂÈ ÒÚÂÔÂÌË. ëÎÂ-
‰ÛÂÚ ÓÚÏÂÚËÚ¸, ̃ ÚÓ Ó‰Ì‡ ËÁ ̋ ÚËı ÚÂı ÒÚÛÍÚÛ (F ‚
1B2S) Ì‡ıÓ‰ËÚÒfl ‚ ıÓÓ¯ÂÏ ÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËË Ò ˝ÍÒÔ-
éäÑÑÇ (ÁÌ‡˜ÂÌËÂ ∆δJ ÏÂÊ‰Û ̋ ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚-
ÏË éäÑÑÇ Ë ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚ÏË Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ

ÒÚÛÍÚÛ˚ F ‚ 1B2S ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ 0.61 Ë 0.56 Éˆ ‰Îfl
Lys2 Ë Ala3 ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÂÌÌÓ), ‚ ÚÓ ‚ÂÏfl Í‡Í ‰Îfl
‰‚Ûı ‰Û„Ëı ÒÚÛÍÚÛ (D, E) ‡ÒÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËÂ ·ÓÎÂÂ
ÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸ÌÓ (–1.0 Ë 1.7 Éˆ ‰Îfl Lys2 Ë –1.5 Ë 1.9 Éˆ
‰Îfl Ala3). ê‡ÁÛÏÌÓ ÔÂ‰ÔÓÎÓÊËÚ¸, ˜ÚÓ ÒÂ‰Ìflfl
ÓËÂÌÚ‡ˆËfl H–N-‚ÂÍÚÓÓ‚ ‚ ÓÒÚ‡ÚÍ‡ı Lys2 Ë Ala3
‚ ‡ÒÚ‚ÓÂ ·ÎËÁÍ‡ Í Ëı ÓËÂÌÚ‡ˆËflÏ ‚ ÒÚÛÍÚÛÂ F
‚ 1B2S.

ë‡‚ÌÂÌËÂ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı éäÑÑÇ Ò
éäÑÑÇ, ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚ÏË Ò Û˜ÂÚÓÏ ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÓ‚
ÏÓ‰ÂÎËÓ‚‡ÌËfl ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ‰ËÌ‡ÏËÍË ·‡ÒÚ‡-
‡. êÂÁÛÎ¸Ú‡Ú˚ ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍËı ‡Ò˜Â-
ÚÓ‚ ıÓÓ¯Ó ÍÓÂÎËÛ˛Ú Ò ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍË-

(‡) (·)

30–32

44 82

65

α1

β1 β2

α2

α4

α3

β3

N

C

êËÒ. 4. íÛ·˜‡Ú˚Â ÏÓ‰ÂÎË ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌÓÈ ÛÍÎ‡‰ÍË ÓÒÌÓ‚ÌÓÈ ̂ ÂÔË ·‡ÒÚ‡‡. íÓÎ˘ËÌ‡ ÚÛ·ÍË ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÛÂÚ: (‡) ‡Ò-
ÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌË˛ ËÁÏÂÂÌÌ˚ı Ë ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËı (‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚ı ËÁ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ (D ‚ 1B2S) ·‡ÒÚ‡‡)
ÁÌ‡˜ÂÌËÈ 1H–15N-éäÑÑÇ; (·) Ç-Ù‡ÍÚÓÛ ˝ÚÓÈ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚. ñËÙ‡ÏË ÛÍ‡Á‡Ì˚ ÌÓÏÂ‡ ÓÒÚ‡Ú-
ÍÓ‚, ‰Îfl ÍÓÚÓ˚ı Ì‡·Î˛‰‡˛ÚÒfl ·ÓÎ¸¯ËÂ ‡ÒÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËfl ̋ ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı Ë ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËı éäÑÑÇ. ìÍ‡Á‡ÌÓ ‡Ò-
ÔÓÎÓÊÂÌËÂ α-ÒÔË‡ÎÂÈ (α1–α4) Ë β-ÚflÊÂÈ (β1–β3) ·‡ÒÚ‡‡.

(‡) (·)
Glu64

Asn65

Lys2

Ala3

êËÒ. 5. ëÛÔÂÔÓÁËˆËfl ÓÒÌÓ‚Ì˚ı ˆÂÔÂÈ (‡) ‰Îfl Û˜‡ÒÚÍ‡ Glu64–Asn65 ‚ÒÂı ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ ËÁ Ú‡·ÎËˆ˚
(ÒÓ‚ÏÂ˘ÂÌËÂ ÒÚÛÍÚÛ ÔÓËÁ‚Â‰ÂÌÓ ÔÓ ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú‡Ï ‡ÚÓÏÓ‚ ÓÒÌÓ‚ÌÓÈ ̂ ÂÔË Û˜‡ÒÚÍ‡ 64–66) Ë (·) ‰Îfl N-ÍÓÌˆÂ‚Ó„Ó Û˜‡ÒÚ-
Í‡ Lys2–Ala3 ÚÂı ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ ËÁ 1B2S (ÒÓ‚ÏÂ˘ÂÌËÂ ÒÚÛÍÚÛ ÔÓËÁ‚Â‰ÂÌÓ ÔÓ ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú‡Ï ‡ÚÓ-
ÏÓ‚ ÓÒÌÓ‚ÌÓÈ ̂ ÂÔË ‚ÒÂı ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚ ‚ıÓ‰fl˘Ëı ‚ ÒÓÒÚ‡‚ α-ÒÔË‡ÎÂÈ Ë β-ÚflÊÂÈ ·‡ÒÚ‡‡). óÂÌ˚Ï ̂ ‚ÂÚÓÏ ÓÍ‡¯ÂÌ˚ ‡ÏË‰-
Ì˚Â „ÛÔÔ˚, ÒÂ˚Ï – ÓÒÚ‡Î¸Ì˚Â Ò‚flÁË ÓÒÌÓ‚ÌÓÈ ̂ ÂÔË. äÛÊÍ‡ÏË Ó·ÓÁÌ‡˜ÂÌ˚ ÓËÂÌÚ‡ˆËË H–N-‚ÂÍÚÓÓ‚, Ì‡ıÓ‰fl˘ËÂÒfl
‚ ıÓÓ¯ÂÏ ÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËË Ò ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ÏË ÁÌ‡˜ÂÌËflÏË éäÑÑÇ, Í‚‡‰‡ÚËÍ‡ÏË Ë ÚÂÛ„ÓÎ¸ÌËÍ‡ÏË ÔÓÍ‡Á‡Ì˚ ÔÓ-
˜ËÂ ÓËÂÌÚ‡ˆËË.
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ÏË ÒÚÛÍÚÛ‡ÏË. ÑÎfl Ï‡ÎÓÔÓ‰‚ËÊÌ˚ı Û˜‡ÒÚÍÓ‚
ÏÓÎÂÍÛÎ˚ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ‚ÂÓflÚÌÓÒÚË ÓËÂÌÚ‡ˆËË H–
N-‚ÂÍÚÓÓ‚, ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Â ËÁ 1.6 ÌÒ-ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-
‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍÓÈ Ú‡ÂÍÚÓËË ·‡ÒÚ‡‡ [26] (ÒÏ. “ùÍÒ-
ÔÂËÏÂÌÚ. ˜‡ÒÚ¸”) Ë ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌËÂ ÓËÂÌÚ‡ˆËÈ
˝ÚËı ‚ÂÍÚÓÓ‚ ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ-
‡ı, Í‡Í Ô‡‚ËÎÓ, ÌÂ Ó·Î‡‰‡˛Ú ÒËÎ¸ÌÓÈ ‡ÒËÏÏÂÚË-
ÂÈ Ë ÏÓ„ÛÚ ·˚Ú¸ Ò ıÓÓ¯ÂÈ ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸˛ ‡ÔÔÓÍÒË-
ÏËÓ‚‡Ì˚ ÒËÏÏÂÚË˜Ì˚ÏË ÍÓÌË˜ÂÒÍËÏË ‡ÒÔÂ-
‰ÂÎÂÌËflÏË Ò ‰ËÒÔÂÒËÂÈ 10–15° (ÒÏ. ËÒ. 6‡, ·). ÑÎfl
‡ÏËÌÓÍËÒÎÓÚÌ˚ı ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚, Ó·Î‡‰‡˛˘Ëı ·ÓÎ¸¯ÂÈ
ÔÓ‰‚ËÊÌÓÒÚ¸˛, ÏÓÎÂÍÛÎflÌ‡fl ‰ËÌ‡ÏËÍ‡ ‚ ·ÓÎ¸-
¯ËÌÒÚ‚Â ÒÎÛ˜‡Â‚ ıÓÓ¯Ó ‚ÓÒÔÓËÁ‚Ó‰ËÚ ÙÓÏÛ Ë
‡ÁÏÂ Ó·Î‡ÒÚË ÓËÂÌÚ‡ˆËÈ, ‰ÓÒÚÛÔÌ˚ı H–N-‚ÂÍ-
ÚÓÛ ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ‡ı ·‡ÒÚ‡-
‡ (ËÒ. 6‚, „), ıÓÚfl Ò‡Ï‡ Ó·Î‡ÒÚ¸ ‚˚ÒÓÍÓÈ ÔÎÓÚÌÓ-

ÒÚË ‚ÂÓflÚÌÓÒÚË ÏÓÊÂÚ ·˚Ú¸ ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌÓ ÒÏÂ˘Â-
Ì‡ ÓÚÌÓÒËÚÂÎ¸ÌÓ ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌËfl ÓËÂÌÚ‡ˆËÈ ‚
ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ‡ı (ËÒ. 6„).

ùÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â éäÑÑÇ Ì‡ıÓ‰flÚÒfl ‚ ıÓÓ-
¯ÂÏ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ËË Ò ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú‡ÏË ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-
‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍËı ‡Ò˜ÂÚÓ‚, ˜ÚÓ Ì‡Ë·ÓÎÂÂ Ì‡„Îfl‰ÌÓ
ÏÓÊÌÓ ÔÓ‰ÂÏÓÌÒÚËÓ‚‡Ú¸ Ì‡ ÔËÏÂÂ ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚
Trp44 Ë Tyr47. ÑÎfl Ó·ÓËı ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚ Ì‡·Î˛‰‡ÂÚÒfl
·ÓÎ¸¯ÓÂ (>40°) ÒÏÂ˘ÂÌËÂ ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌËfl ÓËÂÌÚ‡-
ˆËÈ H–N-‚ÂÍÚÓ‡ ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍ-
ÚÛ‡ı ÓÚÌÓÒËÚÂÎ¸ÌÓ ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍÓÈ
ÔÎÓÚÌÓÒÚË ‚ÂÓflÚÌÓÒÚË (ËÒ. 6‰, Â). íÂÏ ÌÂ ÏÂÌÂÂ,
‰Îfl ÒÚÛÍÚÛ A Ë B ËÁ 1A19 (ÓÚÏÂ˜ÂÌ˚ Á‡ÔÓÎÌÂÌ-
Ì˚ÏË ÓÏ·ËÍ‡ÏË Ì‡ ËÒ. 6‰, Â) Ë F ËÁ 1B2S (ËÒ. 6Â)
Ì‡·Î˛‰‡ÂÚÒfl ıÓÓ¯ÂÂ ÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËÂ Í‡Í Ò ÏÓÎÂÍÛ-
ÎflÌÓ-‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍËÏË ‡Ò˜ÂÚ‡ÏË, Ú‡Í Ë Ò ˝ÍÒÔÂË-
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êËÒ. 6. äÓÌÚÛÌ˚Â Í‡Ú˚ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ‚ÂÓflÚÌÓÒÚË ÓËÂÌÚ‡ˆËË ‚ÂÍÚÓÓ‚ N–H (‚ Û„ÎÓ‚˚ı ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú‡ı) ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚ Leu20
(‡), Ala79 (·), Gly81 (‚), Gly43 („), Trp44 (‰), Tyr47 (Â), Asn65 (Ê), Lys2 (Á) Ë Ala3 (Ë) ·‡ÒÚ‡‡, ÔÓÒÚÓÂÌÌ˚Â Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â
‰‡ÌÌ˚ı ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ‰ËÌ‡ÏËÍË. êÓÏ·ËÍ‡ÏË Ó·ÓÁÌ‡˜ÂÌ˚ ÓËÂÌÚ‡ˆËË ˝ÚËı ‚ÂÍÚÓÓ‚ ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍ-
ÚÛ‡ı ËÁ Ú‡·ÎËˆ˚. á‡ÔÓÎÌÂÌÌ˚ÏË ÓÏ·ËÍ‡ÏË Ì‡ (‰), (Â), (Á) Ë (Ë) Ë Á‡ÔÓÎÌÂÌÌ˚Ï ÍÛÊÍÓÏ Ì‡ (Ê) Ó·ÓÁÌ‡˜ÂÌ˚ ÓËÂÌÚ‡-
ˆËË H–N-‚ÂÍÚÓÓ‚, Ó·ÂÒÔÂ˜Ë‚‡˛˘ËÂ Ì‡ËÎÛ˜¯ÂÂ ÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËÂ Ò ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ÏË éäÑÑÇ. íÂÛ„ÓÎ¸ÌËÍË, Í‚‡‰-
‡Ú˚ Ë ÍÛÊÍË Ì‡ (Ê) ÛÍ‡Á˚‚‡˛Ú ÓËÂÌÚ‡ˆËË ‚ ÒÚÛÍÚÛ‡ı ‚ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ËË Ò ËÒ. 5‡, ‡ Ì‡ (Á, Ë) – ‚ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ËË Ò ËÒ. 5·.
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íË˘ÂÌÍÓ Ë ‰.

ÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ÏË ÁÌ‡˜ÂÌËflÏË éäÑÑÇ (∆δJ < 0.5 Éˆ).
ÑÎfl ÓÒÚ‡Î¸Ì˚ı ÒÚÛÍÚÛ ÓÚÎË˜ËÂ ‡Ò˜ÂÚÌ˚ı Ë ˝ÍÒ-
ÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı éäÑÑÇ ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ ·ÓÎÂÂ 2 Éˆ Ë
‰ÓÒÚË„‡ÂÚ 8 Éˆ. ÇÂÓflÚÌÂÂ ‚ÒÂ„Ó, ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌÓÂ
‡ÒÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËÂ ˝ÍÒÔ-éäÑÑÇ Ò ·ÓÎ¸¯ËÌÒÚ‚ÓÏ
ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ Ó·˙flÒÌflÂÚÒfl ÍË-
ÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËÏË ÍÓÌÚ‡ÍÚ‡ÏË ‡ÒÒÏ‡ÚË‚‡ÂÏ˚ı ‡ÏË-
ÌÓÍËÒÎÓÚÌ˚ı ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚. ÑÎfl ÒÚÛÍÚÛ ËÁ 1A19
Ú‡ÍËÂ ÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËÂ ÍÓÌÚ‡ÍÚ˚ ÓÚÒÛÚÒÚ‚Û˛Ú
[27], Ë Ì‡·Î˛‰‡ÂÚÒfl ıÓÓ¯ÂÂ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ËÂ ˝ÍÒÔÂ-
ËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı Ë ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËı éäÑÑÇ.

àÌÚÂÂÒ ÔÂ‰ÒÚ‡‚Îfl˛Ú Û˜‡ÒÚÍË ÏÓÎÂÍÛÎ˚, ‰Îfl
ÍÓÚÓ˚ı Ì‡·Î˛‰‡˛ÚÒfl Ì‡Ë·ÓÎ¸¯ËÂ ‡ÒıÓÊ‰ÂÌËfl
‚ ‡ÁÌ˚ı ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ‡ı. ä
Ú‡ÍËÏ Û˜‡ÒÚÍ‡Ï ÏÓÊÌÓ ÓÚÌÂÒÚË ÔÂÚÎ˛ 63–67 (ÒÏ.
ËÒ. 5‡), ‰Îfl ÍÓÚÓÓÈ ‚ 6 ËÁ 24 ÒÚÛÍÚÛ ÓÚÒÛÚÒÚ‚Û-
˛Ú ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú˚ ‡ÚÓÏÓ‚, Ë N-ÍÓÌˆÂ‚˚Â ÓÒÚ‡ÚÍË
(ÒÏ. ËÒ. 5·). ç‡ ËÒ. 6Ê–Ë ÔË‚Â‰ÂÌ˚ ‰‡ÌÌ˚Â ‰Îfl
ÓËÂÌÚ‡ˆËË H–N-‚ÂÍÚÓÓ‚ ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚ Asn65, Lys2 Ë
Ala3 ‚ ‡ÁÎË˜Ì˚ı ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍ-
ÚÛ‡ı. ÇÒÂ, ÍÓÏÂ Ó‰ÌÓÈ, ÓËÂÌÚ‡ˆËË ‚ÂÍÚÓ‡ H–
N ÓÒÚ‡ÚÍ‡ Asn65 (ËÒ. 6Ê) ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎ‡ı ÒÓÓÚ‚ÂÚ-
ÒÚ‚Û˛Ú ‰‚ÛÏ Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ‚ÂÓflÚÌ˚Ï Ó·Î‡ÒÚflÏ ÓË-
ÂÌÚ‡ˆËÈ ‰‡ÌÌÓ„Ó ‚ÂÍÚÓ‡, ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Ï ÔË ÏÓ‰Â-
ÎËÓ‚‡ÌËË ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ‰ËÌ‡ÏËÍË, ˜ÚÓ ‰‡ÂÚ Â˘Â
Ó‰ËÌ ÔËÏÂ ‡‰ÂÍ‚‡ÚÌÓ„Ó ÓÔËÒ‡ÌËfl Ó·Î‡ÒÚË ‰Ó-
ÒÚÛÔÌ˚ı ÓËÂÌÚ‡ˆËÈ ÏÂÊ˙fl‰ÂÌÓ„Ó ‚ÂÍÚÓ‡ ÏÂ-
ÚÓ‰‡ÏË ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ‰ËÌ‡ÏËÍË. èËÏÂ˜‡ÚÂÎ¸ÌÓ,
˜ÚÓ ÓËÂÌÚ‡ˆËfl ‚ÂÍÚÓ‡ H–N ‚ ÒÚÛÍÚÛÂ F ËÁ
1BRS (ÓÚÏÂ˜ÂÌ‡ Á‡ÔÓÎÌÂÌÌ˚Ï ÍÛÊÍÓÏ Ì‡
ËÒ. 6Ê) ‡ÒÔÓÎÓÊÂÌ‡ ‚·ÎËÁË Ó‰ÌÓ„Ó ËÁ Ï‡ÍÒËÏÛ-
ÏÓ‚ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ‚ÂÓflÚÌÓÒÚË ‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍÓÈ Ú‡ÂÍ-
ÚÓËË Ë Ì‡ıÓ‰ËÚÒfl ‚ ÓÚÎË˜ÌÓÏ ÒÓ„Î‡ÒËË Ò ̋ ÍÒÔÂË-
ÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Ï ÁÌ‡˜ÂÌËÂÏ éäÑÑÇ (∆δJ = 0.1 Éˆ).
èÓ-‚Ë‰ËÏÓÏÛ, ˝ÚÓ ÒÓÒÚÓflÌËÂ ·‡ÒÚ‡‡ fl‚ÎflÂÚÒfl
Ì‡Ë·ÓÎÂÂ Á‡ÒÂÎÂÌÌ˚Ï ‚ ÛÒÎÓ‚Ëflı ËÁÏÂÂÌËfl
éäÑÑÇ.

ÑÎfl N-ÍÓÌˆÂ‚˚ı ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚ (Lys2 Ë Ala3) Ì‡·Î˛-
‰‡ÂÚÒfl Á‡ÏÂÚÌÓÂ ÒÏÂ˘ÂÌËÂ ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌËfl ÓËÂÌ-
Ú‡ˆËÈ H–N-‚ÂÍÚÓÓ‚ ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı
ÒÚÛÍÚÛ‡ı ÓÚÌÓÒËÚÂÎ¸ÌÓ ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-‰ËÌ‡ÏË˜Â-
ÒÍÓÈ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ‚ÂÓflÚÌÓÒÚË (ËÒ. 6Á, Ë). ç‡ ËÒ. 6
Á‡ÔÓÎÌÂÌÌ˚ÏË ÓÏ·ËÍ‡ÏË ÛÍ‡Á‡Ì˚ ÓËÂÌÚ‡ˆËË H–
N-‚ÂÍÚÓÓ‚ ÚÂı ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ,
ÍÓÚÓ˚Â Ì‡ËÎÛ˜¯ËÏ Ó·‡ÁÓÏ ÒÓ„Î‡ÒÛ˛ÚÒfl Ò ÓÒÚ‡-
ÚÓ˜Ì˚ÏË äÑÑÇ. ÑÎfl ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍÓÈ
ÒÚÛÍÚÛ˚ F ËÁ 1B2U (ÓËÂÌÚ‡ˆËfl ‚ÂÍÚÓ‡ N–H
ÓÒÚ‡ÚÍ‡ Lys2 ÓÚÏÂ˜ÂÌ‡ Á‡ÔÓÎÌÂÌÌ˚Ï ÓÏ·ËÍÓÏ Ì‡
ËÒ. 6Á) ‚ÂÎË˜ËÌ‡ ∆δJ ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ 0.4 Éˆ, ‡ ‰Îfl
ÓÒÚ‡ÚÍ‡ Ala3 ‚ ÒÚÛÍÚÛÂ F ËÁ 1B2U (ËÒ. 6Ë) ∆δJ =
= 0.03 Éˆ. ÑÎfl ˝ÚËı ‡ÏËÌÓÍËÒÎÓÚÌ˚ı ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚
ˆÂÌÚ ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌËfl ÓËÂÌÚ‡ˆËÈ H–N-‚ÂÍÚÓÓ‚ ‚
ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ‡ı ÎÛ˜¯Â ÒÓ„Î‡ÒÛ-
ÂÚÒfl Ò éäÑÑÇ, ˜ÂÏ Ï‡ÍÒËÏÛÏ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ‚ÂÓflÚÌÓ-
ÒÚË ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍËı ‡Ò˜ÂÚÓ‚, ıÓÚfl ‡Á-
ÏÂ Ë ÙÓÏ‡ Ó·ÓËı ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌËÈ ÒıÓÊË (ËÒ. 6Á, Ë). 

í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ÔÓÒÚÓÂÌÌ˚Â ÔÓ ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-
‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍÓÈ Ú‡ÂÍÚÓËË Í‡Ú˚ ÔÎÓÚÌÓÒÚÂÈ ‚Â-

ÓflÚÌÓÒÚË ÓËÂÌÚ‡ˆËË H–N-‚ÂÍÚÓÓ‚ ıÓÓ¯Ó
‚ÓÒÔÓËÁ‚Ó‰flÚ ÙÓÏÛ Ë ‡ÁÏÂ ÍÓÌÙÓÏ‡ˆËÓÌÌÓ-
„Ó ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚‡ ‰Îfl ÔÓ‰‡‚Îfl˛˘Â„Ó ·ÓÎ¸¯ËÌÒÚ‚‡
‡ÏËÌÓÍËÒÎÓÚÌ˚ı ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚ Ë ÏÓ„ÛÚ ·˚Ú¸ ËÒÔÓÎ¸-
ÁÓ‚‡Ì˚ ‰Îfl ÍÓÂÍÚÌÓ„Ó ÛÒÂ‰ÌÂÌËfl éäÑÑÇ ÔË
Û˜ÂÚÂ ‰ËÌ‡ÏËÍË ·ÂÎÍÓ‚ ‚ ÚÂı ÒÎÛ˜‡flı, ÍÓ„‰‡ ËÒ-
ÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂ ÙÓÏÛÎ˚ (5) ÌÂÔ‡‚ÓÏÂÌÓ. 

ë Û˜ÂÚÓÏ ÔÓ‚Â‰ÂÌÌÓ„Ó ‚ Ì‡ÒÚÓfl˘ÂÈ ‡·ÓÚÂ
‡Ì‡ÎËÁ‡, ÔÓˆÂ‰Û‡ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËfl éäÑÑÇ ‰Îfl
ÛÚÓ˜ÌÂÌËfl ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ ·ÂÎÍÓ‚
ÏÓÊÂÚ ·˚Ú¸ ÔÓÒÚÓÂÌ‡ ÒÎÂ‰Û˛˘ËÏ Ó·‡ÁÓÏ:

1. ìÚÓ˜ÌÂÌËÂ ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ ·ÂÎ-
Í‡ Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ éäÑÑÇ ÚÓÎ¸ÍÓ ÚÂı ‡ÏËÌÓ-
ÍËÒÎÓÚÌ˚ı ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚, ‰Îfl ÍÓÚÓ˚ı ÔÓ ‰‡ÌÌ˚Ï Â-
Î‡ÍÒ‡ˆËÓÌÌ˚ı ËÁÏÂÂÌËÈ ÌÂ Ì‡·Î˛‰‡ÂÚÒfl ÁÌ‡˜Ë-
ÚÂÎ¸Ì˚ı ÓÚÍÎÓÌÂÌËÈ ÓÚ ÒÂ‰ÌÂ„Ó ÁÌ‡˜ÂÌËfl
Ô‡‡ÏÂÚÓ‚ ÔÓfl‰Í‡ Ë ÓÚÒÛÚÒÚ‚ÛÂÚ ÍÓÌÙÓÏ‡ˆËÓÌ-
Ì˚È Ó·ÏÂÌ ‚ ÏËÍÓ- Ë ÏËÎÎËÒÂÍÛÌ‰ÌÓÏ ‰Ë‡Ô‡ÁÓÌÂ
‚ÂÏÂÌ, ‡ ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú˚ ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍËı
‡Ò˜ÂÚÓ‚ ÛÍ‡Á˚‚‡˛Ú Ì‡ ‚˚ÒÓÍÛ˛ ÒËÏÏÂÚË˛ ‰‚Ë-
ÊÂÌËÈ ÏÂÊ˙fl‰ÂÌ˚ı ‚ÂÍÚÓÓ‚. Ç Í‡˜ÂÒÚ‚Â ÒÚ‡ÚÓ-
‚ÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ ‰Îfl ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍËı
‡Ò˜ÂÚÓ‚ ÒÎÂ‰ÛÂÚ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡Ú¸ ÒÚÛÍÚÛÛ, ÔÓ‰ÎÂ-
Ê‡˘Û˛ ÛÚÓ˜ÌÂÌË˛. ì˜ÂÚ ‚ÌÛÚËÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ÔÓ-
‰‚ËÊÌÓÒÚË ¯Í‡ÎËÓ‚‡ÌËÂÏ Ì‡ ÒÂ‰ÌÂÂ ÁÌ‡˜ÂÌËÂ
Ô‡‡ÏÂÚ‡ ÔÓfl‰Í‡ S (ÒÏ. ÙÓÏÛÎÛ (5)) ÔÓËÁÓÈ‰ÂÚ
‡‚ÚÓÏ‡ÚË˜ÂÒÍË ¯Í‡ÎËÓ‚‡ÌËÂÏ Ô‡‡ÏÂÚÓ‚ ÚÂÌÁÓ-
‡ ÓËÂÌÚ‡ˆËË (Da Ë Dr) ÔË Ëı ÓÔÚËÏËÁ‡ˆËË.

2. àÚÂ‡ÚË‚ÌÓÂ ÛÚÓ˜ÌÂÌËÂ ÒÂ‰ÌÂÈ ÓËÂÌÚ‡ˆËË
ÏÂÊ˙fl‰ÂÌ˚ı ‚ÂÍÚÓÓ‚ ÔÓ˜Ëı ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚ Ò ËÒÔÓÎ¸-
ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ÛÒÚ‡ÌÓ‚ÎÂÌÌ˚ı Ì‡ ÔÂ‰˚‰Û˘ÂÏ ̋ Ú‡ÔÂ Ô‡-
‡ÏÂÚÓ‚ ÚÂÌÁÓ‡ ÓËÂÌÚ‡ˆËË. èË ˝ÚÓÏ ‡Ò˜ÂÚ
ÁÌ‡˜ÂÌËfl éäÑÑÇ ÒÎÂ‰ÛÂÚ ÔÓËÁ‚Ó‰ËÚ¸ ÛÒÂ‰ÌÂÌË-
ÂÏ Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ‡ÒÔÂ‰ÂÎÂÌËfl ÔÎÓÚÌÓÒÚË ‚Â-
ÓflÚÌÓÒÚË ÓËÂÌÚ‡ˆËË ÏÂÊ˙fl‰ÂÌÓ„Ó ‚ÂÍÚÓ‡
(ÙÓÏ‡ Ë ‡ÁÏÂ), ÔÓÎÛ˜ÂÌÌÓ„Ó ÔË ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-
‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍËı ‡Ò˜ÂÚ‡ı. Ç Í‡˜ÂÒÚ‚Â ÒÚ‡ÚÓ‚ÓÈ
ÒÚÛÍÚÛ˚ ‰Îfl ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍËı ‡Ò˜Â-
ÚÓ‚ ÒÎÂ‰ÛÂÚ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡Ú¸ ÒÚÛÍÚÛÛ, ÔÓÎÛ˜ÂÌÌÛ˛
Ì‡ ˝Ú‡ÔÂ 1.

Ç˚‚Ó‰˚

ùÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â ÁÌ‡˜ÂÌËfl ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚ı äÑÑÇ
‰Îfl ·ÂÎÍ‡ ·‡ÒÚ‡ Û‰Ó‚ÎÂÚ‚ÓËÚÂÎ¸ÌÓ ÒÓ„Î‡ÒÛ˛ÚÒfl
Í‡Í Ò ËÁ‚ÂÒÚÌ˚ÏË ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËÏË ÒÚÛÍ-
ÚÛ‡ÏË ·‡ÒÚ‡‡, Ú‡Í Ë Ò ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú‡ÏË ÏÓ‰ÂÎËÓ-
‚‡ÌËfl ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ‰ËÌ‡ÏËÍË ·ÂÎÍ‡. çÂË‰Â‡Î¸-
ÌÓÂ ÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËÂ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ
Ò ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚ÏË äÑÑÇ Ó·˙flÒÌflÂÚÒfl Ó„‡ÌË˜ÂÌÌÓÈ
ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸˛ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ, ‚ÌÛÚ-
ËÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ÔÓ‰‚ËÊÌÓÒÚ¸˛ Ë ‡ÁÎË˜ËflÏË
ÒÚÛÍÚÛ ‚ ‡ÒÚ‚ÓÂ Ë ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎÂ. ëÚÛÍÚÛ˚, ÔÓ-
ÎÛ˜ÂÌÌ˚Â Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ÒÚ‡Ì‰‡ÚÌ˚ı ‰‡ÌÌ˚ı ÒÔÂÍÚÓ-
ÒÍÓÔËË üåê (üùé, äëëÇ), Á‡ÏÂÚÌÓ ıÛÊÂ ÒÓ„Î‡ÒÛ-
˛ÚÒfl Ò éäÑÑÇ, ˜ÂÏ ÒÚÛÍÚÛ˚, ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Â ÏÂÚÓ-
‰ÓÏ êëÄ. Ç‚Ë‰Û ÓÚÒÛÚÒÚ‚Ëfl ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓÈ
ËÌÙÓÏ‡ˆËË Ó ÒËÏÏÂÚËË ‚ÌÛÚËÏÓÎÂÍÛÎflÌ˚ı
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‰‚ËÊÂÌËÈ ÏÂÊ˙fl‰ÂÌ˚ı ‚ÂÍÚÓÓ‚ Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÍÓ-
ÂÍÚÌ˚Ï ÒÔÓÒÓ·ÓÏ Û˜ÂÚ‡ ‚ÌÛÚÂÌÌÂÈ ‰ËÌ‡ÏËÍË
ÏÓÎÂÍÛÎ ÔË ËÌÚÂÔÂÚ‡ˆËË éäÑÑÇ ÔÂ‰ÒÚ‡‚Îfl-
ÂÚÒfl ÒÓ‚ÏÂÒÚÌÓÂ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂ éäÑÑÇ, ÒÚ‡Ì‰‡Ú-
Ì˚ı ‰‡ÌÌ˚ı ÒÔÂÍÚÓÒÍÓÔËË üåê (üùé Ë äëëÇ) Ë
ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÓ‚ ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍËı ‡Ò˜Â-
ÚÓ‚. ùÚÓ ÔÓÁ‚ÓÎËÚ Á‡ÏÂÚÌÓ ÛÎÛ˜¯ËÚ¸ Í‡˜ÂÒÚ‚Ó
ÔÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌ˚ı ÒÚÛÍÚÛ, ÔÓÎÛ˜‡ÂÏ˚ı ÏÂÚÓ-
‰ÓÏ üåê.

éÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚Â äÑÑÇ ˜‡ÒÚË˜ÌÓ ÓËÂÌÚËÓ‚‡Ì-
Ì˚ı Ï‡ÍÓÏÓÎÂÍÛÎ ÏÓ„ÛÚ ‰ÓÒÚÓ‚ÂÌÓ Ó·Ì‡ÛÊË-
‚‡Ú¸ Ï‡Î˚Â (~2–3°) ËÁÏÂÌÂÌËfl ÒÂ‰ÌÂÈ ÓËÂÌÚ‡ˆËË
ÏÂÊ˙fl‰ÂÌ˚ı ‚ÂÍÚÓÓ‚ Ë, Ú‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ˜ÂÁ‚˚-
˜‡ÈÌÓ ÔÂÒÔÂÍÚË‚Ì˚ ‰Îfl ËÁÛ˜ÂÌËfl ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ
·ÂÎÓÍ–ÎË„‡Ì‰ Ë ‚ÎËflÌËfl ‡ÁÎË˜Ì˚ı Ù‡ÍÚÓÓ‚ Ì‡
ÒÚÛÍÚÛÛ Ï‡ÍÓÏÓÎÂÍÛÎ. 

ùäëèÖêàåÖçíÄãúçÄü óÄëíú

èÓÎÛ˜ÂÌËÂ 15N-ÏÂ˜ÂÌÌÓ„Ó C40,82A ·‡ÒÚ‡‡.
ÑÎfl ÔÓÎÛ˜ÂÌËfl 15N-ÏÂ˜ÂÌÌÓ„Ó ÏÛÚ‡ÌÚ‡ C40,82A
·‡ÒÚ‡‡ [22] ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÎË ÍÛÎ¸ÚÛÛ E. Òoli
BL21(DE3), ÒÓ‰ÂÊ‡˘Û˛ ÔÎ‡ÁÏË‰Û GEMEX1 Ò „Â-
ÌÓÏ ·‡ÒÚ‡‡ [28]. Ç˚‡˘Ë‚‡ÌËÂ ÍÛÎ¸ÚÛ˚ ÔÓ‚Ó-
‰ËÎË Ì‡ ÒÂ‰Â å9, ÒÓ‰ÂÊ‡˘ÂÈ ‚ Í‡˜ÂÒÚ‚Â ËÒÚÓ˜ÌË-
Í‡ ‡ÁÓÚ‡ 15NH4Cl. äÎÂÚÍË ÓÒ‡Ê‰‡ÎË ˆÂÌÚËÙÛ„ËÓ-
‚‡ÌËÂÏ ÔË 5000 Ó·/ÏËÌ, 10 ÏËÌ, 4°C. éÒ‡‰ÓÍ
ÂÒÛÒÔÂÌ‰ËÓ‚‡ÎË ‚ ·ÛÙÂÂ Ä: 50 Ïå íËÒ-HCl,
pH 8.0, ÒÓ‰ÂÊ‡˘ÂÏ 1.0 Ïå EDTA, 1 ÏM PMSF,
8 Ïå NaN3, Ë ‡ÁÛ¯‡ÎË Ì‡ ÛÎ¸Ú‡Á‚ÛÍÓ‚ÓÏ ‰ÂÁËÌ-
ÚÂ„‡ÚÓÂ. äÎÂÚÓ˜Ì˚È ‰Â·ËÒ ÓÚ‰ÂÎflÎË ̂ ÂÌÚËÙÛ-
„ËÓ‚‡ÌËÂÏ 20 ÏËÌ ÔË 15000 Ó·/ÏËÌ Ë 4°C. àÁ ÔÓ-
ÎÛ˜ÂÌÌÓ„Ó ÒÛÔÂÌ‡Ú‡ÌÚ‡ ·ÂÎÍË ‰Ó·ÌÓ ‚˚Ò‡ÎË‚‡ÎË
ÒÛÎ¸Ù‡ÚÓÏ ‡ÏÏÓÌËfl. Å‡ÒÚ‡ ÒÓ‰ÂÊ‡ÎÒfl ‚Ó Ù‡Í-
ˆËË, ÔÓÎÛ˜ÂÌÌÓÈ ÔË 40–80% Ì‡Ò˚˘ÂÌËË. éÒ‡‰ÓÍ
‡ÒÚ‚ÓflÎË ‚ ÌÂ·ÓÎ¸¯ÓÏ ÍÓÎË˜ÂÒÚ‚Â ·ÛÙÂ‡ Ä Ë
Ì‡ÌÓÒËÎË Ì‡ ÍÓÎÓÌÍÛ (2.5 × 100 ÒÏ) Ò ÒÂÙ‡‰ÂÍÒÓÏ
G-75 (Pharmacia), ÔÂ‰‚‡ËÚÂÎ¸ÌÓ Û‡‚ÌÓ‚Â¯ÂÌ-
ÌÛ˛ ·ÛÙÂÓÏ Ä. ç‡ ÒÎÂ‰Û˛˘ÂÈ ÒÚ‡‰ËË ËÒÔÓÎ¸ÁÓ-
‚‡ÎË ‡ÌËÓÌÓÓ·ÏÂÌÌÛ˛ ıÓÏ‡ÚÓ„‡ÙË˛ Ì‡ ÍÓÎÓÌ-
ÍÂ Mono Q HR10/10 (Pharmacia), Û‡‚ÌÓ‚Â¯ÂÌÌÛ˛
·ÛÙÂÓÏ Ä. ùÎ˛ˆË˛ ·‡ÒÚ‡‡ ÔÓ‚Ó‰ËÎË ‚ ÎËÌÂÈ-
ÌÓÏ „‡‰ËÂÌÚÂ ÍÓÌˆÂÌÚ‡ˆËË NaCl ÓÚ 0 ‰Ó 0.5 å ‚
·ÛÙÂÂ Ä. ÅÂÎÓÍ ‚˚ıÓ‰ËÎ ÔË ÍÓÌˆÂÌÚ‡ˆËË ÓÍÓÎÓ
0.3 å NaCl. ùÎ˛‡Ú ÍÓÌˆÂÌÚËÓ‚‡ÎË ‰Ó 1 ÏÎ ‚ ÛÎ¸-
Ú‡ÙËÎ¸Ú‡ˆËÓÌÌÓÈ fl˜ÂÈÍÂ “Amicon” c ÏÂÏ·‡ÌÓÈ
PBëC Biomax-5 (Millipore). ç‡ ÔÓÒÎÂ‰ÌÂÈ ÒÚ‡‰ËË
Ó˜ËÒÚÍË ‡ÒÚ‚Ó ·ÂÎÍ‡ Ì‡ÌÓÒËÎË Ì‡ ÍÓÎÓÌÍÛ (1.0 ×
× 100 ÒÏ) Ò ÒÂÙ‡‰ÂÍÒÓÏ G-75 (Pharmacia), ÔÂ‰‚‡Ë-
ÚÂÎ¸ÌÓ Û‡‚ÌÓ‚Â¯ÂÌÌÛ˛ ·ÛÙÂÓÏ Å: 10 Ïå Í‡ÎËÈ-
ÙÓÒÙ‡ÚÌ˚È ·ÛÙÂ, ç 6.5, ÒÓ‰ÂÊ‡˘ËÈ 8 Ïå NaN3.
î‡ÍˆËË Ò ·‡ÒÚ‡ÓÏ Ó·˙Â‰ËÌflÎË Ë ÍÓÌˆÂÌÚËÓ-
‚‡ÎË ‰Ó 12 Ï„/ÏÎ. ë 1 Î ÍÛÎ¸ÚÛ‡Î¸ÌÓÈ ÊË‰ÍÓÒÚË ÔÓ-
ÎÛ˜‡ÎË ‰Ó 40 Ï„ Ó˜Ë˘ÂÌÌÓ„Ó 15N-·‡ÒÚ‡‡.

èË„ÓÚÓ‚ÎÂÌËÂ Ó·‡ÁˆÓ‚. ÑÎfl ÒÓÁ‰‡ÌËfl ÊË‰-
ÍÓÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍÓÈ Ï‡ÚËˆ˚ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÎË ÒÏÂÒ¸
‰Ë„ÂÍÒ‡ÌÓËÎÙÓÒÙ‡ÚË‰ËÎıÓÎËÌ‡ (DHPC) Ë ‰ËÏË-
ËÒÚÓËÎÙÓÒÙ‡ÚË‰ËÎıÓÎËÌ‡ (DåPC) (Sigma). ëÓ-
„Î‡ÒÌÓ ‡·ÓÚÂ [29], 5–15% ‡ÒÚ‚Ó ‚ ‚Ó‰Â ˝ÚËı ÎË-

ÔË‰Ó‚ ÔË ÏÓÎflÌ˚ı ÒÓÓÚÌÓ¯ÂÌËflı DåPC : DHPC ‚
‰Ë‡Ô‡ÁÓÌÂ 2 : 1–4 : 1 Ë ÚÂÏÔÂ‡ÚÛÂ 25–35°C Ó·‡-
ÁÛÂÚ ‚Á‚ÂÒ¸ ‰ËÒÍÓË‰Ì˚ı ÏËˆÂÎÎ (·ËˆÂÎÎ) ‰Ë‡ÏÂÚ-
ÓÏ ~1000 Å Ë ÚÓÎ˘ËÌÓÈ ~40 Å. ÑË‡ÏÂÚ ·ËˆÂÎÎ Ë
‡ÒÒÚÓflÌËÂ ÏÂÊ‰Û ÌËÏË ÏÓÊÌÓ ÏÂÌflÚ¸ ‚ ÌÂÍÓÚÓ-
ÓÏ ‰Ë‡Ô‡ÁÓÌÂ, ËÁÏÂÌflfl ÒÓÓÚÌÓ¯ÂÌËÂ DMPC : DHPC
(ÔÂ‰ÔÓÎÓÊËÚÂÎ¸ÌÓ, ‚ ·ËˆÂÎÎ‡ı ÏÓÎÂÍÛÎ˚ DMPC
Ó·‡ÁÛ˛Ú ·ËÒÎÓÈ, ‡ ÏÓÎÂÍÛÎ˚ DHPC Ó·‡ÁÛ˛Ú
“Â·Ó” ‰ËÒÍ‡) Ë Ó·˘Û˛ ÍÓÌˆÂÌÚ‡ˆË˛ ÎËÔË‰Ó‚.
í‡ÍËÂ ·ËˆÂÎÎ˚ ‚˚ÒÚ‡Ë‚‡˛ÚÒfl ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚ¸˛
‰ËÒÍ‡ Ô‡‡ÎÎÂÎ¸ÌÓ Ï‡„ÌËÚÌÓÏÛ ÔÓÎ˛ ËÁ-Á‡ ÒËÎ¸-
ÌÓÈ ÒÓ·ÒÚ‚ÂÌÌÓÈ ‡ÌËÁÓÚÓÔËË Ï‡„ÌËÚÌÓÈ ‚ÓÒÔË-
ËÏ˜Ë‚ÓÒÚË Ë ÊË‰ÍÓÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍËı Ò‚ÓÈÒÚ‚ ÒËÒÚÂ-
Ï˚, ˜ÚÓ ÍÓÌÚÓÎËÛÂÚÒfl ÏÂÚÓ‰‡ÏË 2H- Ë 31P-üåê-
ÒÔÂÍÚÓÒÍÓÔËË [30]. 

ëÏÂÒ¸ DMPC Ë DHPC, ÏÓÎflÌÓÂ ÒÓÓÚÌÓ¯ÂÌËÂ
2.9 : 1 (Ó·˘‡fl ÍÓÌˆÂÌÚ‡ˆËfl ÎËÔË‰Ó‚ 7% ÔÓ ‚ÂÒÛ),
‡ÒÚ‚ÓflÎË ‚ 50 Ïå ÙÓÒÙ‡ÚÌÓÏ ·ÛÙÂÂ, ç 6.5. ê‡Ò-
Ú‚Ó ÏÌÓ„ÓÍ‡ÚÌÓ (5–10 ‡Á) Ì‡„Â‚‡ÎË ‚ ‚Ó‰flÌÓÈ
·‡ÌÂ ‰Ó 80°C, ÔÂÂÏÂ¯Ë‚‡ÎË, ÓıÎ‡Ê‰‡ÎË ‰Ó –10°C Ë
‰Ó·‡‚ÎflÎË Í ÎËÓÙËÎËÁÓ‚‡ÌÌÓÏÛ ÔÂÔ‡‡ÚÛ ·‡ÒÚ‡-
‡ (‡Ò˜ÂÚÌ‡fl ÍÓÌˆÂÌÚ‡ˆËfl ·ÂÎÍ‡ 13 Ï„/ÏÎ).

ëÔÂÍÚÓÒÍÓÔËfl üåê. ÇÒÂ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ˚ ÔÓ-
‚Ó‰ËÎË Ì‡ ÒÔÂÍÚÓÏÂÚÂ Varian Unity 600 (ëòÄ) Ò
˜‡ÒÚÓÚÓÈ ÔÓÚÓÌÌÓ„Ó ÂÁÓÌ‡ÌÒ‡ 600 åÉˆ. 

íÂÏÔÂ‡ÚÛ‡ Ó·‡Áˆ‡ (30°C) Ó·ÂÒÔÂ˜Ë‚‡Î‡ Â„Ó
ÒÚ‡·ËÎ¸ÌÓÒÚ¸ Ë ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜ÌÛ˛ ÒÚÂÔÂÌ¸ ÓËÂÌÚËÓ-
‚‡ÌËfl ·ÂÎÍ‡. ëÛ˘ÂÒÚ‚Ó‚‡ÌËÂ ‡ÌËÁÓÚÓÔÌÓÈ ÊË‰-
ÍÓÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍÓÈ Ù‡Á˚ Û‰Ó·ÌÂÂ ‚ÒÂ„Ó Ì‡·Î˛-
‰‡Ú¸ ÔÓ ‡Ò˘ÂÔÎÂÌË˛ Í‚‡‰ÛÔÓÎ¸ÌÓ„Ó ‰Û·ÎÂÚ‡
ÒË„Ì‡Î‡ ‰ÂÈÚÂËfl ‡ÒÚ‚ÓËÚÂÎfl (ÒÏ., Ì‡ÔËÏÂ,
ËÒ. 7‡), ÔË ˝ÚÓÏ ‚ÂÎË˜ËÌ‡ ‡Ò˘ÂÔÎÂÌËfl ÔÓÔÓ-
ˆËÓÌ‡Î¸Ì‡ ÒÚÂÔÂÌË ÓËÂÌÚ‡ˆËË. ÄÌËÁÓÚÓÔÌÛ˛
ÊË‰ÍÓÍËÒÚ‡ÎÎË˜ÂÒÍÛ˛ Ù‡ÁÛ Ì‡·Î˛‰‡ÎË Ú‡ÍÊÂ
ÔÓ ÒÔÂÍÚ‡Ï 31P (‰‡ÌÌ˚Â ÌÂ ÔË‚Â‰ÂÌ˚) Í‡Í ÓÔËÒ‡-
ÌÓ ‚ ‡·ÓÚ‡ı [30–32].

ç‡·Î˛‰‡ÂÏ˚Â ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ˚ ÒÔËÌ-ÒÔËÌÓ‚Ó„Ó ‚Á‡-
ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl (Jeff) 1H–15N ‡ÏË‰Ì˚ı „ÛÔÔ ·ÂÎÍ‡ ‚
ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌÌÓÏ Ë ÌÂÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌÌÓÏ ÒÓÒÚÓfl-
ÌËË ÔÓÎÛ˜‡ÎË, ËÒÔÓÎ¸ÁÛfl ËÏÔÛÎ¸ÒÌÛ˛ ÔÓÒÎÂ‰Ó‚‡-
ÚÂÎ¸ÌÓÒÚ¸ JM-HSQC [17]. Ç ˝ÚÓÏ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚÂ
ÒÌËÏ‡ÂÚÒfl ÒÂËfl ‰‚ÛÏÂÌ˚ı ÍÓÂÎflˆËÓÌÌ˚ı
ÒÔÂÍÚÓ‚ 15N–1H, ‚ ÍÓÚÓ˚ı ‡ÏÔÎËÚÛ‰˚ ÍÓÒÒ-ÔË-
ÍÓ‚ A Á‡‚ËÒflÚ ÓÚ ‚ÂÏÂÌÌÓ„Ó ËÌÚÂ‚‡Î‡ ∆, ËÁÏÂÌfl-
ÂÏÓ„Ó ÓÚ ÒÔÂÍÚ‡ Í ÒÔÂÍÚÛ, Í‡Í 

(6)

„‰Â A0 – Ì‡˜‡Î¸Ì‡fl ‡ÏÔÎËÚÛ‰‡ ÔËÍ‡, R – ˝ÙÙÂÍÚË‚-
Ì‡fl ÒÍÓÓÒÚ¸ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË, Jeff – Ì‡·Î˛‰‡ÂÏ‡fl äëëÇ
1H–15N, ‚ÍÎ˛˜‡˛˘‡fl ‚ ÒÂ·fl ÒÔËÌ-ÒÔËÌÓ‚ÓÂ Ë ‰Ë-

ÔÓÎ¸-‰ËÔÓÎ¸ÌÓÂ ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl,  –

ÏÌÓÊËÚÂÎË, Û˜ËÚ˚‚‡˛˘ËÂ ÒÍ‡ÎflÌ˚Â ÒÔËÌ-ÒÔËÌÓ-
‚˚Â ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl 15N Ò ‰Û„ËÏË fl‰‡ÏË (‚
ÔÂ‚Û˛ Ó˜ÂÂ‰¸ 1Hα Ë 1Hβ). Ç‚Ë‰Û Ï‡ÎÓÒÚË ‚ÂÎË˜Ë-
Ì˚ jk (<5 Éˆ) ÔÓ Ò‡‚ÌÂÌË˛ Ò Jeff (~92 Éˆ), ÏÌÓÊË-

A ∆( ) = A0 2R∆–( ) 2πJeff ∆( ) 2π jk∆( ),cos
k

∏cosexp

2π jk∆( )cos
k

∏
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íË˘ÂÌÍÓ Ë ‰.

ÚÂÎ¸  ÏÓÊÌÓ Á‡ÏÂÌËÚ¸ Ì‡ cos(2πjeff∆)

ËÎË ‚ÓÓ·˘Â ÓÔÛÒÚËÚ¸ Ô‡ÍÚË˜ÂÒÍË ·ÂÁ ÔÓÚÂË ÚÓ˜-
ÌÓÒÚË ÓÔÂ‰ÂÎÂÌËfl Jeff. è‡‡ÏÂÚ˚ A0, R, Jeff Ë jeff

‰Îfl Í‡Ê‰Ó„Ó ‡ÏËÌÓÍËÒÎÓÚÌÓ„Ó ÓÒÚ‡ÚÍ‡ ÔÓÎÛ˜‡ÎË
ÔÛÚÂÏ ÒÓ„Î‡ÒÓ‚˚‚‡ÌËfl Û‡‚ÌÂÌËfl (6) ÏÂÚÓ‰ÓÏ Ì‡Ë-
ÏÂÌ¸¯Ëı Í‚‡‰‡ÚÓ‚ ÔÓ ‡Î„ÓËÚÏÛ ãÂ‚ÂÌ·Â„‡–
å‡Í‚‡‰Ú‡, Í‡Í ÓÔËÒ‡ÌÓ ‚ ‡·ÓÚÂ [33], Ò ˝ÍÒÔÂË-
ÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ÏË Á‡‚ËÒËÏÓÒÚflÏË ‡ÏÔÎËÚÛ‰ ÍÓÒÒ-ÔË-
ÍÓ‚ ‚ ÒÔÂÍÚ‡ı JM-HSQC ÓÚ ∆ (ÒÏ. ËÒ. 1·).

í‡Í Í‡Í ÌÂÓ‰ÌÓÓ‰ÌÓÒÚ¸ Ó·‡Áˆ‡ Ë Â„Ó ÌÂÒÚ‡-
·ËÎ¸ÌÓÒÚ¸ ‚Ó ‚ÂÏÂÌË fl‚Îfl˛ÚÒfl ËÒÚÓ˜ÌËÍÓÏ ÔÓ-
„Â¯ÌÓÒÚË ‚ ËÁÏÂÂÌËË éäÑÑÇ, ÚÓ Ëı ÒÎÂ‰ÛÂÚ
ÍÓÌÚÓÎËÓ‚‡Ú¸. ë ˝ÚÓÈ ˆÂÎ¸˛ Â„ËÒÚËÓ‚‡ÎË
ÒÔÂÍÚ 2H-üåê ÓÚ ÛÁÍÓÈ (~0.5–1.0 ÏÏ) Ó·Î‡ÒÚË Ó·-
‡Áˆ‡ ÏÂÊ‰Û ‰‚ÛÏfl ÔÎÓÒÍÓÒÚflÏË, ÔÂÔÂÌ‰ËÍÛÎfl-
Ì˚ÏË Ì‡Ô‡‚ÎÂÌË˛ Ï‡„ÌËÚÌÓ„Ó ÔÓÎfl ÒÔÂÍÚÓÏÂÚ-
‡ Í‡Í ÓÔËÒ‡ÌÓ ‚ ‡·ÓÚÂ [34]. ç‡ ËÒ. 7 ÔË‚Â‰ÂÌ˚
ÒÔÂÍÚ˚ 2H-üåê ‡ÒÚ‚ÓËÚÂÎfl ÓÚ ‡ÁÌ˚ı ÒÎÓÂ‚
Ó·‡Áˆ‡ ‚ ‡ÏÔÛÎÂ. ÇÂÎË˜ËÌ‡ ‡Ò˘ÂÔÎÂÌËfl ‰Û·ÎÂ-
Ú‡ ı‡‡ÍÚÂËÁÛÂÚ ÒÚÂÔÂÌ¸ ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌËfl ‚ Ó·-
‡ÁˆÂ. ä‡Í ‚Ë‰ÌÓ ËÁ ËÒ. 7‡, ‡ÁÎË˜ËÂ ‚ ÒÚÂÔÂÌË
ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌËfl ‚ ‡·Ó˜ÂÏ Ó·˙ÂÏÂ Ó·‡Áˆ‡ ÒÓ-
ÒÚ‡‚ÎflÂÚ ÓÍÓÎÓ 5% (‰Îfl Ò‡‚ÌÂÌËfl Ì‡ ËÒ. 7· ÔÓÍ‡-
Á‡Ì ÚËÔË˜Ì˚È ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú ‰Îfl ‡ÒÒÎÓË‚¯Â„ÓÒfl, ÌÂ-
Ó‰ÌÓÓ‰ÌÓ„Ó Ó·‡Áˆ‡). ëÚ‡·ËÎ¸ÌÓÒÚ¸ Ó·‡Áˆ‡
ÍÓÌÚÓÎËÓ‚‡ÎË, ËÁÏÂflfl ‚ÂÎË˜ËÌ˚ ‡Ò˘ÂÔÎÂÌËfl
Í‚‡‰ÛÔÓÎ¸ÌÓ„Ó ‰Û·ÎÂÚ‡ ÒË„Ì‡Î‡ ‰ÂÈÚÂËfl ‡Ò-
Ú‚ÓËÚÂÎfl ‰Ó Ë ÔÓÒÎÂ Ò˙ÂÏÍË ÒÔÂÍÚÓ‚ JM-HSQC,
ÍÓÚÓ‡fl ‰ÎËÎ‡Ò¸ ÓÍÓÎÓ ÒÛÚÓÍ. á‡ ˝ÚÓ ‚ÂÏfl ÒÚÂ-

2π jk∆( )cos
k

∏ ÔÂÌ¸ ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌËfl (‚ÂÎË˜ËÌ‡ ‡Ò˘ÂÔÎÂÌËfl
‰ÂÈÚÂËÂ‚Ó„Ó ‰Û·ÎÂÚ‡ ‡ÒÚ‚ÓËÚÂÎfl) ÏÂÌflÎ‡Ò¸
ÔËÏÂÌÓ Ì‡ 8%. çÂ·ÓÎ¸¯‡fl ÌÂÓ‰ÌÓÓ‰ÌÓÒÚ¸ Ó·-
‡Áˆ‡ (5–10%) ÌÂ ‰ÓÎÊÌ‡ ÒÍ‡Á˚‚‡Ú¸Òfl Ì‡ ËÌÚÂ-
ÔÂÚ‡ˆËË éäÑÑÇ, Ú‡Í Í‡Í ˝ÚÓ ÔË‚Ó‰ËÚ Í Ó‰ËÌ‡-
ÍÓ‚ÓÏÛ ¯Í‡ÎËÓ‚‡ÌË˛ ‚ÒÂı ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı
ÁÌ‡˜ÂÌËÈ. çÂÒÚ‡·ËÎ¸ÌÓÒÚ¸ ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌËfl ‚Ó
‚ÂÏfl ÒÂËË JM-HSQC-˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚÓ‚ ÏÓÊÂÚ
ÔË‚Ó‰ËÚ¸ Í ÒËÒÚÂÏ‡ÚË˜ÂÒÍÓÈ Ó¯Ë·ÍÂ. ÑÎfl ÛÒÚ‡-
ÌÂÌËfl Ú‡ÍÓÈ ÒËÒÚÂÏ‡ÚË˜ÂÒÍÓÈ Ó¯Ë·ÍË Á‡‰ÂÊÍË
∆1,…∆N (∆1 = 1 ÏÒ, ∆N ~ 50 ÏÒ) ‚ ÒÂËË JM-HSQC-
˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚÓ‚ ‡ÒÔÓÎ‡„‡ÎËÒ¸ ‚ ÒÎÂ‰Û˛˘ÂÏ ÔÓ-
fl‰ÍÂ: ∆1, ∆N, ∆2, ∆N–1….

1H–15N-éäÑÑÇ, δJ (ËÒ. 2) ÔÓÎÛ˜‡ÎË ‚˚˜ËÚ‡ÌË-
ÂÏ ËÁ äëëÇ ‚ ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌÌÓÏ ÒÓÒÚÓflÌËË äëëÇ ‚
ÌÂÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌÌÓÏ ÒÓÒÚÓflÌËË ·‡ÒÚ‡‡ (ÒÏ. ÙÓ-
ÏÛÎÛ (1)). Ç Í‡˜ÂÒÚ‚Â ÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó ÒÓÒÚÓfl-
ÌËfl ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÎË Ó·‡ÁÂˆ ·‡ÒÚ‡‡ ‚ ÒÛÒÔÂÌÁËË
·ËˆÂÎÎ ÔË 30°C. Ç Í‡˜ÂÒÚ‚Â ÌÂÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌÌ˚ı
ÒÓÒÚÓflÌËÈ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÎË Ó·‡ÁÂˆ ·‡ÒÚ‡‡ ‚ ÒÛÒ-
ÔÂÌÁËË ·ËˆÂÎÎ ÔË 26°C (ËÁÓÚÓÔÌ‡fl Ù‡Á‡) Ë ‡Ò-
Ú‚Ó ·‡ÒÚ‡‡ ‚ ‚Ó‰Â ÔË 30 Ë 26°C. ÑÎfl Í‡Ê‰Ó„Ó
‡ÏËÌÓÍËÒÎÓÚÌÓ„Ó ÓÒÚ‡ÚÍ‡ ·‡ÒÚ‡‡ ÁÌ‡˜ÂÌËfl ÍÓÌ-
ÒÚ‡ÌÚ ÒÔËÌ-ÒÔËÌÓ‚Ó„Ó ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl 1H–15N (Jeff)
‚Ó ‚ÒÂı ÌÂÓËÂÌÚËÓ‚‡ÌÌ˚ı ÒÓÒÚÓflÌËflı ÓÍ‡Á‡-
ÎËÒ¸ Ó‰ËÌ‡ÍÓ‚˚ÏË ‚ ÔÂ‰ÂÎ‡ı ÔÓ„Â¯ÌÓÒÚË Ëı ËÁ-
ÏÂÂÌËfl (0.10–0.25 Éˆ). ùÚÓ, ‡ Ú‡ÍÊÂ ÓÚÒÛÚÒÚ‚ËÂ
ËÁÏÂÌÂÌËÈ ıËÏË˜ÂÒÍËı Ò‰‚Ë„Ó‚ ÒË„Ì‡ÎÓ‚ ·‡ÒÚ‡-
‡, ‚˚Á‚‡ÌÌ˚ı ‰Ó·‡‚ÎÂÌËÂÏ ‚ Ó·‡ÁÂˆ ÎËÔË‰Ó‚,
Ò‚Ë‰ÂÚÂÎ¸ÒÚ‚ÛÂÚ Ó· ÓÚÒÛÚÒÚ‚ËË ÒÔÂˆËÙË˜ÂÒÍËı

8.1 Éˆ

8.5 Éˆ

~14 ÏÏ

ÇÂı ÔËÂÏÌÓÈ Í‡ÚÛ¯ÍË

çËÁ ÔËÂÏÌÓÈ Í‡ÚÛ¯ÍË

(‡) (·)

*

êËÒ. 7. ëÔÂÍÚ˚ 2H-üåê ‡ÒÚ‚ÓËÚÂÎfl (D2O) ‚ ‡ÁÎË˜Ì˚ı Û˜‡ÒÚÍ‡ı Ó·‡Áˆ‡ 1.2 Ïå ‡ÒÚ‚Ó‡ ·‡ÒÚ‡‡ ‚ 50 Ïå Í‡ÎËÈ-
ÙÓÒÙ‡ÚÌÓÏ ·ÛÙÂÂ, ç 6.5, 7% DMPC/DHPC (2.9 : 1), 30°C. (‡) ÑÎfl „ÓÏÓ„ÂÌÌÓ„Ó Ó·‡Áˆ‡ (‡Ò˘ÂÔÎÂÌËÂ ‰Û·ÎÂÚ‡, ‡ ÒÎÂ-
‰Ó‚‡ÚÂÎ¸ÌÓ, Ë ÒÚÂÔÂÌ¸ ÓËÂÌÚ‡ˆËË ‚ ÌËÊÌÂÈ Ë ‚ÂıÌÂÈ ̃ ‡ÒÚflı Ó·‡Áˆ‡ ÓÚÎË˜‡ÂÚÒfl Ì‡ ~ 5%). (·) ÑÎfl „ÂÚÂÓ„ÂÌÌÓ„Ó, ‡Ò-
ÒÎÓË‚¯Â„ÓÒfl Ì‡ ÌÂÒÍÓÎ¸ÍÓ Ù‡Á Ó·‡Áˆ‡, ÌÂÔË„Ó‰ÌÓ„Ó ‰Îfl ËÁÏÂÂÌËfl ÓÒÚ‡ÚÓ˜Ì˚ı äÑÑÇ, Á‚ÂÁ‰Ó˜ÍÓÈ ÓÚÏÂ˜ÂÌ ÒË„Ì‡Î
‰ÂÈÚÂËfl ‚ ËÁÓÚÓÔÌÓÈ Ù‡ÁÂ.
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‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ ÏÂÊ‰Û ·‡ÒÚ‡ÓÏ Ë ÎËÔË‰‡ÏË Ë
Ó· Ë‰ÂÌÚË˜ÌÓÒÚË ÒÚÛÍÚÛ˚ ·‡ÒÚ‡‡ ‚ ‚Ó‰Â Ë ‚
ÒÛÒÔÂÌÁËË ·ËÎËÔË‰Ì˚ı ÏËˆÂÎÎ.

ë‡‚ÌÂÌËÂ ˝ÍÒÔ-éäÑÑÇ Ò éäÑÑÇ, ‡ÒÒ˜ËÚ‡Ì-
Ì˚ÏË ÔÓ ËÁ‚ÂÒÚÌ˚Ï ÒÚÛÍÚÛ‡Ï, ÔÓ‚Ó‰ËÎË ÓÔÚË-
ÏËÁ‡ˆËÂÈ ÏÂÚÓ‰ÓÏ Ì‡ËÏÂÌ¸¯Ëı Í‚‡‰‡ÚÓ‚ ÔÓ ‡Î-
„ÓËÚÏÛ ãÂ‚ÂÌ·Â„‡–å‡Í‚‡‰Ú‡ Ô‡‡ÏÂÚÓ‚
ÚÂÌÁÓ‡ ÓËÂÌÚ‡ˆËË (Da, D2 Ë ˝ÈÎÂÓ‚˚ı Û„ÎÓ‚,
Á‡‰‡˛˘Ëı ÚÂÌÁÓ ‚ ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ÒËÒÚÂÏÂ ÍÓÓ-
‰ËÌ‡Ú), ËÒÔÓÎ¸ÁÛfl ÔÓ„‡ÏÏÛ, ÒÔÂˆË‡Î¸ÌÓ ÒÓÁ‰‡Ì-
ÌÛ˛ ‰Îfl ˝ÚËı ˆÂÎÂÈ ‚ Ì‡¯ÂÈ Î‡·Ó‡ÚÓËË. ÑÎfl
ÒÚÛÍÚÛ, ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚ı ÏÂÚÓ‰ÓÏ êëÄ, ÔÂ‰‚‡Ë-
ÚÂÎ¸ÌÓ Ò ÔÓÏÓ˘¸˛ ÔÓ„‡ÏÏ˚ “MOLMOL” [35]
Ì‡‰ÒÚ‡Ë‚‡ÎË ÔÓÚÓÌ˚.

åÓÎÂÍÛÎflÌ‡fl ‰ËÌ‡ÏËÍ‡. àÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÎË ÏÓÎÂ-
ÍÛÎflÌÓ-‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍÛ˛ Ú‡ÂÍÚÓË˛ ·‡ÒÚ‡‡ ËÁ
‡·ÓÚ˚ [26]. ï‡‡ÍÚÂËÒÚËÍË ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ‰Ë-
Ì‡ÏËÍË: ÒÚ‡Ú ÒÓ ÒÚÛÍÚÛ˚ 8 ËÁ 1BTB (ÛÚ‡ÌÓ‚ÎÂ-
Ì‡ ÏÂÚÓ‰ÓÏ üåê, ÒÏ. Ú‡·ÎËˆÛ), ÔÓÎÂ CHARMM,
ÒÚÓı‡ÒÚË˜ÂÒÍËÂ „‡ÌË˜Ì˚Â ÛÒÎÓ‚Ëfl; ÏÓÎÂÍÛÎÛ
·‡ÒÚ‡‡ ÔÓÏÂ˘‡ÎË ‚ ÒÙÂÛ ‰Ë‡ÏÂÚÓÏ 50 Å, ÒÓ-
‰ÂÊ‡˘Û˛ 1800 ÏÓÎÂÍÛÎ ‚Ó‰˚; ‰ÎËÌ˚ Ò‚flÁÂÈ, ÒÓ-
‰ÂÊ‡˘Ëı ÔÓÚÓÌ, ÙËÍÒËÓ‚‡ÎË ÔÓ ‡Î„ÓËÚÏÛ
“shake”; ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ‡ 300 K. ÑÎËÌ‡ Ú‡ÂÍÚÓËË
1600 ÔÒ, ¯‡„ 1 ÙÒ, ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú˚ Á‡ÔËÒ˚‚‡ÎË Í‡Ê-
‰Û˛ 1 ÔÒ. 

àÁ ˝ÚËı 1600 ÒÚÛÍÚÛ ‰Îfl Í‡Ê‰Ó„Ó ÓÒÚ‡ÚÍ‡ ·˚-
ÎË ÔÓÎÛ˜ÂÌ˚ ÔÎÓÚÌÓÒÚË ‚ÂÓflÚÌÓÒÚË ÓËÂÌÚ‡ˆËË
H–N-‚ÂÍÚÓÓ‚ ‚ ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ÒËÒÚÂÏÂ ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú
·‡ÒÚ‡‡. ëÓ‚ÏÂ˘ÂÌËÂ ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ÒËÒÚÂÏ˚ ÍÓ-
Ó‰ËÌ‡Ú ‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍÓÈ Ú‡ÂÍÚÓËË Ë ÒËÒÚÂÏ˚ ÍÓ-
Ó‰ËÌ‡Ú ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËı ÒÚÛÍÚÛ ÓÒÛ-
˘ÂÒÚ‚ÎflÎË ÔÓ‚ÓÓÚÓÏ ÒËÒÚÂÏ˚ ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú ÍË-
ÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚ Ú‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ,
˜ÚÓ·˚ ÒÂ‰ÌÂÍ‚‡‰‡ÚË˜ÌÓÂ ÓÚÍÎÓÌÂÌËÂ ÓËÂÌÚ‡-
ˆËÈ H–N-‚ÂÍÚÓÓ‚ ‚ ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍÓÈ ÒÚÛÍ-
ÚÛÂ ÓÚ ÒÂ‰ÌËı ÔÓ ‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍÓÈ Ú‡ÂÍÚÓËË ·˚-
ÎÓ ÏËÌËÏ‡Î¸Ì˚Ï. ÑÎfl ÓÒÚ‡ÚÍÓ‚, Ì‡ıÓ‰fl˘ËıÒfl ‚ Ï‡-
ÎÓÔÓ‰‚ËÊÌ˚ı Û˜‡ÒÚÍ‡ı ÏÓÎÂÍÛÎ˚ (β-ÚflÊË Ë
α-ÒÔË‡ÎË), Ú‡Í‡fl ÔÓˆÂ‰Û‡, Í‡Í Ô‡‚ËÎÓ, Ó·ÂÒÔÂ-
˜Ë‚‡Î‡ ıÓÓ¯ÂÂ ÒÓ„Î‡ÒÓ‚‡ÌËÂ Í‡Ú˚ ÔÎÓÚÌÓÒÚË Ò
ÍËÒÚ‡ÎÎÓ„‡ÙË˜ÂÒÍËÏË ÒÚÛÍÚÛ‡ÏË. ÑÎfl ÔÓ‰‚ËÊ-
Ì˚ı Ù‡„ÏÂÌÚÓ‚ (Ì‡ÔËÏÂ, N-ÍÓÌˆÂ‚˚Â ÓÒÚ‡ÚÍË
Lys2, Ala3 Ë ÔÂÚÎÂ‚˚Â ÓÒÚ‡ÚÍË 64–66) Í‡Ú‡ ÔÎÓÚÌÓ-
ÒÚË ‚ÂÓflÚÌÓÒÚË ıÓÓ¯Ó ÓÔËÒ˚‚‡Î‡ ‡Á·ÓÒ ÓËÂÌ-
Ú‡ˆËÈ H–N-‚ÂÍÚÓÓ‚ ‚ ÒÚÛÍÚÛ‡ı, ÌÓ ·˚Î‡ ÒÏÂ˘Â-
Ì‡. èÓ-‚Ë‰ËÏÓÏÛ, ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ-‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍ‡fl Ú‡-
ÂÍÚÓËfl, ÓÚ‡Ê‡fl, ‚ ÓÒÌÓ‚ÌÓÏ, ı‡‡ÍÚÂ Ë
‡ÏÔÎËÚÛ‰Û ÔÓ‰‚ËÊÌÓÒÚË H–N-‚ÂÍÚÓÓ‚, ‚ ÁÌ‡˜Ë-
ÚÂÎ¸ÌÓÈ ÒÚÂÔÂÌË Á‡‚ËÒËÚ ÓÚ ÒÚ‡ÚÓ‚ÓÈ ÒÚÛÍÚÛ˚.
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ê‡·ÓÚ‡ ‚˚ÔÓÎÌÂÌ‡ ÔË ÔÓ‰‰ÂÊÍÂ êîîà
(„‡ÌÚ ‹ 05-04-49342-‡), „‡ÌÚÓÏ èÂÁË‰ÂÌÚ‡ êî
Ì‡ ÔÓ‰‰ÂÊÍÛ ‚Â‰Û˘Ëı Ì‡Û˜Ì˚ı ¯ÍÓÎ Ë ÔÓ„‡Ï-
ÏÓÈ êÄç “îËÁËÍÓ-ıËÏË˜ÂÒÍ‡fl ·ËÓÎÓ„Ëfl”. ÅÎ‡„Ó-
‰‡ËÏ å.ü. êÂÈ·‡ı‡ Á‡ ÔÂ‰ÓÒÚ‡‚ÎÂÌËÂ ÓÚÌÂÒÂ-

ÌËfl ÍÓÒÒ-ÔËÍÓ‚ ‚ 15N–1H-HSQC-ÒÔÂÍÚÂ ·ÂÎÍ‡
·‡ÒÚ‡.
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Residual Dipolar Couplings and Molecular Dynamic Calculations

as a Source for Refinement of Protein Spatial Structures

  E. V. Tishchenkoa, A. G. Sobol’a, S. A. Krachkovskya, b#, L. I. Vasil’evaa, S. B. Nol’dea,
A. A. Shul’gaa, M. P. Kirpichnikova, and A. S. Arsenieva
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b Moscow Institute of Physics and Technology, Institutskii per. 9, Dolgoprudny, Moscow oblast, 141700 Russia

The precision of techniques and factors affecting the interpretation of residual dipolar couplings (RDCs) in
analysis of spatial structures of partially aligned proteins are discussed. Experimental RDC values were ob-
tained for pairs of 1H–15N nuclei of the protein barstar partially aligned in a liquid crystalline matrix of bicelles
composed of dimiristoylphosphatidylcholine and dihexanoylphosphatidylcholine. The observed couplings
agree well with the spatial structures of barstar determined earlier by X-ray and NMR methods. However, the
differences between the experimental and calculated RDCs that were calculated on the basis of the known spa-
tial structures of barstar, exceed the experimental errors three- to fourfold. These discrepancies can be ex-
plained by differences in the protein structures in solution and in crystal, a limited precision of the X-ray anal-
ysis, and the intramolecular mobility of the protein molecule. A comparison of the results of modeling of the
molecular dynamics of barstar in solution, crystal structures, and the experimental RDCs showed that the meth-
ods of molecular dynamics provide for a reasonable description of the character and amplitudes of internal mo-
tions and they should be considered for the correct determination of protein spatial structures from NMR spec-
troscopic data. The English version of the paper: Russian Journal of Bioorganic Chemistry, 2006, vol. 32,
no. 6; see also http://www.maik.ru
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