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Êñèëàíû ÿâëÿþòñÿ íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûìè ãåìèöåëëþëîçàìè, ñîñòàâëÿþò áî-
ëåå 30 % ñóõîãî âåñà ðàñòèòåëüíîé áèîìàññû è çàíèìàþò âòîðîå ìåñòî ïî ðàñïðîñòðà-
íåííîñòè ïîñëå öåëëþëîçû. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ êñèëàíàçû íàøëè øèðîêîå ïðèìåíåíèå
â ïèùåâîé ïðîìûøëåííîñòè äëÿ ïîâûøåíèÿ âûõîäà è êà÷åñòâà ïðîäóêöèè â ïðîèçâîä-
ñòâàõ õëåáà, ñîêîâ, âèí, ïèâà, ñïèðòà, ðàñòèòåëüíîãî ìàñëà, ðàñòâîðèìîãî êîôå è äð.

Äëÿ ïðåäîòâðàùåíèÿ çàòðàò, ñâÿçàííûõ ñ ïîñòàíîâêîé äîðîãîñòîÿùèõ ýêñïåðèìåí-
òîâ, â ïîñëåäíåå âðåìÿ øèðîêîå ðàñïðîñòðàíåíèå ïðèîáðåòàåò ìåòîä êîìïüþòåðíîãî
ìîäåëèðîâàíèÿ è ïðîãíîçèðîâàíèÿ ïðîñòðàíñòâåííîé òð¼õìåðíîé ñòðóêòóðû äàííûõ
ôåðìåíòîâ, ÷òî â çíà÷èòåëüíîé ìåðå ñîêðàùàåò âðåìÿ ïðîâåäåíèÿ èññëåäîâàíèé è ñðåä-
ñòâà, íåîáõîäèìûå äëÿ èõ ïîñòàíîâêè.

Öåëü ðàáîòû: ñìîäåëèðîâàòü ïðîñòðàíñòâåííóþ ñòðóêòóðó êñèëàíàçû.
Èñõîäÿ èç ïîñòàâëåííîé öåëè, ïåðåä íàìè âñòàåò ðÿä çàäà÷:
- èçó÷èòü ôîðìàò PDB;
- ïî àìèíîêèñëîòíîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ïîñòðîèòü ïðîñòðàíñòâåííóþ ñòðóêòóðó

êñèëàíàçû ïðè ïîìîùè ìåòîäîâ ïîñòðîåíèÿ òðåõìåðíîé ñòðóêòóðû ïî ãîìîëîãèè è ïî
ïðèíöèïó ab initio;

- ïðîâåñòè ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ïîëó÷åííûõ ìîäåëåé.
ÂÛÂÎÄÛ
Ïî ðåçóëüòàòàì ïðîäåëàííîé ðàáîòû áûë ñäåëàí ñëåäóþùèé âûâîä: ìîäåëü, ïîëó-

÷åííàÿ ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû Robetta, â áîëüøåé ñòåïåíè óäîâëåòâîðÿåò åñòåñòâåííîé
ìîäåëè êñèëàíàçû. Òàêîå çàêëþ÷åíèå áûëî ñäåëàíî íà îñíîâå ñðàâíåíèÿ ïîëó÷åííûõ
ìîäåëåé ñî ñòðóêòóðîé êñèëàíàçû Trichoderma harzianum. Íî ìû íå ìîæåì ñ ïîëíîé óâå-
ðåííîñòüþ ãîâîðèòü îá ýòîì, ïîñêîëüêó ñòðóêòóðà êñèëàíàçû Trichoderma harzianum íå
ÿâëÿåòñÿ óíèâåðñàëüíîé è áåçóñëîâíî îòëè÷àåòñÿ îò ñòðóêòóðû èññëåäóåìîé íàìè êñè-
ëàíàçû, è ïîýòîìó ñðàâíèâàòü èõ ìåæäó ñîáîé íå ñîâñåì ïðàâèëüíî. Ïîìèìî ýòîãî íà
èññëåäóåìóþ ñòðóêòóðó, ïî-âèäèìîìó, âëèÿþò è äðóãèå ñèëû îêðóæàþùèõ å¼ ìîëåêóë,
÷òî â äàííîé ðàáîòå íå ó÷èòûâàëîñü.

Èñõîäÿ èç ýòîãî, ñëåäóåò ó÷èòûâàòü, ÷òî äàííûé ìåòîä íå ÿâëÿåòñÿ óíèâåðñàëüíûì
è òðåáóåò äàëüíåéøèõ èññëåäîâàíèé.
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Ðèñ. 1: Ñðàâíåíèå ìîäåëè 1,ïîëó÷åííîé ñ ïîìîùüþ Geno3d (ñïðàâà) ñ êñèëàíàçîé
Trichoderma harzianum (ñëåâà)

Ðèñ. 2: Ñðàâíåíèå ìîäåëè 1 (Robetta) (ñëåâà) c êñèëàíàçîé Trichoderma harzianum (ñïðà-
âà)
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