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Вопросы изучения межбелковых взаимодействий, взаимодействий ферментов с коферментами и субстратами, а также сорбции белков с учетом различных химических взаимодействий с молекулами растворителя и конкретными фрагментам поверхности сорбентов, представляют собой актуальнейшими задачами для современной науки и технологи.  Применительно к задачам моделирования влияния pH на ориентацию сорбции белков ранее в [1-3] было изучено сорбционное поведение фермента алкогольдегидрогеназы, исходя из конкретных взаимодействий групп белка с группами на поверхности и ее заряда. Однако, важно отметить, что сорбционные процессы для белков в большинстве случаев определяются зарядами поверхности сорбента и белковых глобул, которые являются функциями рН. Следовательно, при проведении тех или иных МД-моделирований вышеуказанные обстоятельства нельзя игнорировать. В настоящей работе было проведено исследование конформации алкогольдегидрогеназы и ее ориентации относительно графитоподобного сорбента в зависимости от pH раствора. Использовалась алкогольдегидрогеназа печени человека класса II (PDB ID 3cos). Моделирование проводилось в пакете AmberTools, при этом решались две задачи с использованием программы для генерации pH и программы для расчета конформации и сорбции АДГ [4-5]. В результате проведенных вычислений была получена полноатомная модель системы «АДГ – солевой раствор – поверхность». Таким, образом, можно сделать вывод, что методы компьютерного моделирования позволяют рассчитать конформационное и ориентационное поведение белковой молекулы на поверхности при влиянии внешних факторов. 
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