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В работе обсуждается механизм гидролиза гуанозинтрифосфата в белковом комплек-
се Arl3-RP2, полученный в рамках комбинированного метода квантовой механики /
молекулярной механики. В процессе реакции ключевую роль играет аминокислотный
остаток Gln71, участвующий в переносе протона от каталитической молекулы воды на
фосфатную группу, отделяющуюся в процессе гидролиза; в ходе реакции функциональ-
ная группа переходит в таутомерную имидную форму. Активный сайт рассматриваемого
белкового комплекса имеет много общего с другой ГТФазой Ras-GAP, однако, окруже-
ние ключевого остатка глютамина отличается значительно, что приводит к различиям в
энергетических профилях реакции и структурах интермедиатов.
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