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Капиллярный электрофорез (КЭ) предоставляет мощную и высокопроизводительную
аналитическую платформу, не только позволяющую разделять образцы по соотношению
массы и заряда, но и обладающую конформационной и энантиоселективной чувствитель-
ностью. Это обуславливает важность метода КЭ для таких областей, как медико-биоло-
гические науки, поиск новых лекарств, а также разработка химических удобрений.

К сожалению, высокая чувствительность метода КЭ затрудняет интерпретацию его
результатов, зачастую делая отождествление пиков на КЭ-электрофореграммах попро-
сту невозможной без дополнительных сведений о системе. Для расшифровки электрофо-
реграмм существуют вспомогательные математические модели, но они, как правило, не
детализированы и имеют узкое применение.

Целью настоящей работы было создание полноатомной модели капиллярного электро-
фореза и применение её для интерпретации КЭ-электрофореграмм олигонуклеотидного
антикоагулянта 15-ТВА.

С помощью модифицированного поля amber99sb [3] в пакете программ для моделиро-
вания молекулярной динамики GROMACS [1] была создана модель, параметры которой
позволяют достоверно воспроизводить электроосмотический поток (ЭОП) - ключевое для
капиллярного электрофореза явление.

Используя созданную модель, мы сравнивали электрофоретическую подвижность 15-
ТВА и его мутантов, одинаковых по соотношению масса:заряд, но характеризующихся
разными конформациями и радиусом инерции. Было показано, что конформации G-квад-
руплекс и шпилька, имеющие одинаковый радиус инерции движутся по капилляру с оди-
наковой скоростью. В то же время, вопреки принципам классического электрофореза,
но в полном соответствии с ранее опубликованными данными для КЭ [2], развёрнутая
конформация с самым большим радиусом инерции движется существенно быстрее свер-
нутых, более компактных, конформаций. Результаты работы прошли экспериментальную
проверку.

Наша полноатомная модель КЭ открывает новые возможности для изучения третич-
ной структуры олигонуклеотидов, белковых конформеров, низкомолекулярных энантио-
меров, а также вносит вклад в изучение процессов, происходящих в стеклянном капилля-
ре при электрофорезе, поэтому представляет интерес с точки зрения фундаментальной и
прикладной науки.
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Рис. 1. Развернутая ДНК с самым большим радиусом инерции движется быстрее свернутых,
более компактных, конформаций
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