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В данной работе методами молекулярного моделирования проведено изучение дина-
мики гистоноподобного ДНК-стабилизирующего белка DPS с молекулами ДНК. Изучена
динамика небольших фрагментов ДНК плазмиды pBluescript SK (+) [1]. Работа являет-
ся частью проекта, включающего в себя экспериментальные исследования in vivo и in
vitro биокристаллизации подвергнутых стрессу клеток E. coli с помощью синхротронно-
го излучения в Европейском центре синхротронного излучения (ESRF) и теоретических
молекулярно-динамических исследований [2]. Биокристаллизация нуклеоида представ-
ляет собой адаптационный механизм, используемый подвергнутыми стрессу бактериаль-
ными клетками, недостаточно изученный до настоящего времени [3].

Построены coarse grained модели систем, содержащие белок DPS и фрагменты ДНК
в различных концентрациях. Определены структурные, энергетические и динамические
характеристики комплексов DPS-DPS и DPS-ДНК при образовании нанокристаллов. Об-
наружено, что формирование тех или иных комплексов зависит от концентрациифрагмен-
тов ДНК и белка. Полученные данные позволили предсказать формирование и структуру
кристаллов в экспериментальных системах.

Работа выполнена при финансовой поддержке Министерства образования и науки
Российской Федерации, уникальный идентификатор проекта RFMEFI61616X0070. Расчё-
ты выполнены на оборудовании ЦКП МСЦ РАН (проект chph2), УНУ «Суперкомпьютер
МВС-10П», УНУ «Суперкомпьютер «Ломоносов-2»».
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