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Ïåíèöèëëèíàöèëàçà ÿâëÿåòñÿ ïåðñïåêòèâíûì áèîêàòàëèçàòîðîì äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ
â òîíêîì îðãàíè÷åñêîì ñèíòåçå áëàãîäàðÿ øèðîêîé ñóáñòðàòíîé ñïåöèôè÷íîñòè ê àìè-
äàì, ñîñòîÿùèì èç êîíñåðâàòèâíîé ôåíèëàöåòèëüíîé ÷àñòè è âàðèàáåëüíîé àìèäíîé
÷àñòè. Â íàøåé ëàáîðàòîðèè èíòåíñèâíî èññëåäóåòñÿ âîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ àìè-
íîêèñëîòíûõ îñòàòêîâ â êà÷åñòâå àìèäíîé ÷àñòè ñóáñòðàòà. Ïðè ìîëåêóëÿðíîì ìîäå-
ëèðîâàíèè òàêèõ ñóáñòðàòîâ ïàðàìåòðû àìèíîêèñëîò ìîæíî âçÿòü èç ñòàíäàðòíîãî ñè-
ëîâîãî ïîëÿ Amber, îäíàêî îñòàåòñÿ íåîáõîäèìîñòü ïàðàìåòðèçàöèè ôåíèëàöåòèëüíîãî
ôðàãìåíòà. Êðîìå òîãî, êàòàëèòè÷åñêèé N-êîíöåâîé îñòàòîê ñåðèíà â áåòà-öåïè ïåíè-
öèëëèíàöèëàçû íàõîäèòñÿ â ðåäêîé äëÿ êîíöåâîãî îñòàòêà íåçàðÿæåííîé ôîðìå. Òàêîé
òèï îñòàòêà ÿâëÿåòñÿ íåñòàíäàðòíûì è íå îïèñàí â ñèëîâîì ïîëå. Â ïðåäñòàâëåííîé ðà-
áîòå îïðåäåëåíû ïàðàìåòðû ôåíèëàöåòèëüíîãî îñòàòêà è N-êîíöåâîãî íåçàðÿæåííîãî
îñòàòêà ñåðèíà, íåîáõîäèìûå äëÿ ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñóáñòðàòíîé ñïåöè-
ôè÷íîñòè è ñòåðåîñïåöèôè÷íîñòè ïåíèöèëëèíàöèëàçû. Îñîáîå âíèìàíèå áûëî óäåëåíî
îöåíêå àòîìíûõ çàðÿäîâ � íàèáîëåå çíà÷èìûõ ïàðàìåòðîâ ñèëîâîãî ïîëÿ Amber. Äëÿ
ýòîé öåëè ïðîâîäèëè ðàñ÷åò ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà âîêðóã ìîëåêóëû íà HF/6-
31G* óðîâíå òåîðèè, ïîñëå ÷åãî îïðåäåëÿëè òî÷å÷íûå çàðÿäû íà àòîìàõ. Ðàçðàáîòàí-
íûå ïàðàìåòðû áûëè èñïîëüçîâàíû â òåñòîâûõ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ñèìóëÿöèÿõ
êîìïëåêñîâ ïåíèöèëëèíàöèëàçû ñ ðàçëè÷íûìè ñóáñòðàòàìè.

Ñëîâà áëàãîäàðíîñòè

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ìèíèñòåðñòâà îáðàçîâàíèÿ è íàóêè Ðîñ-
ñèè (ãîñêîíòðàêò No. 02.740.11.0866).

1


