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Фермент АТФ-синтаза, состоящий из мембранной (Fo) и гидрофильной (F1) частей,
катализирует синтез АТФ [2, 4]. В состав его трансмембранного сегмента входит ротор-
ное кольцо (с-ring), стехиометрия которого определяет энергетическую эффективность
синтеза. У различных таксонов живых организмов этот показатель варьирует: экспери-
ментально зафиксированы значения от 8 до 17 мономеров (кроме 16), хотя теоретически
возможны кольца от 8 до 27 субъединиц [3].

C-ring АТФ-синтаз F-типа рассматривается как перспективная мишень для создания
антибактериальных препаратов, способных обходить известные механизмы резистентно-
сти. Подтверждением этому служит бедаквилин - препарат, ингибирующий работу c-ring
АТФ-синтазы Mycobacterium tuberculosis [1].

Для виртуального скрининга потенциальных ингибиторов необходима достоверная про-
странственная структура мишени. Однако экспериментальное определение структуры мем-
бранных комплексов, таких как c-ring, остается сложной задачей. Структура белка может
быть получена методами компьютерного моделирования, включающими AlphaFold, одна-
ко их результаты требуют тщательной валидации ввиду таких недостатков, как низкая
точность предсказания ротамеров боковых цепей и ухудшение качества для олигомерных
мембранных белков.

В рамках данной работы проведена оценка качества моделей c-ring M.tuberculosis, по-
лученных с помощью AlphaFold, для последующего использования в задачах молекуляр-
ного докинга. Выбор объекта обусловлен наличием экспериментальной структуры в ком-
плексе с бедаквилином. Сгенерированные in silico модели, а также нативная структура,
были использованы для докинга с виртуальной библиотекой соединений. Проведен срав-
нительный анализ геометрии и рассчитанных энергий связывания лигандов.
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