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По структуре простейшие вирусы представляют собой генетический материал (РНК
или ДНК), окруженный белковой оболочкой (капсидой) нанометрового размера, которая
предназначена для защиты и доставки генома. Для исследования структуры иморфологии
вирусных частиц широко используются экспериментальные методы, например электрон-
ная микроскопия (ЭМ). С помощьюЭМуже было получено большое количество структур
белковой оболочки капсида, однако точно определить структуру упакованного генетиче-
ского материала экспериментальными методами до сих пор не получилось.

В данной работе, процесс упаковки двухцепочечной ДНК внутрь капсида был иссле-
дован методами молекулярного моделирования. В качестве модели ДНК была выбрана
крупнозернистая модель MRG-CG, структурным элементом которой является один нук-
леотид. Отличительной особенность модели является явное задание ионов и чувствитель-
ность механических параметров ДНК к ионной силе. Оболочка капсида описывалась как
отталкивающая сфера. Моделирование упаковки генетического материала внутрь капси-
ды было произведено в программном пакете ASAP MD, созданная для моделирования
биологических молекул в крупнозернистом приближении на графических процессорах.

В результате моделирования было показано, что ДНК упаковывается внутрь капси-
ды слоями, количество которых зависит от длины ДНК, размера капсида и ионной силы
раствора. Были также получены зависимости внутреннего давления капсиды от перечис-
ленных параметров, было показано, что внутреннее давление капсиды при физиологи-
ческих условиях соответствовало экспериментальным данными. Также проведено срав-
нение сжатых структур ДНК и определен минимальный радиус сжатия для различных
систем.


