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В 2000 году был проведен рентгеноструктурный анализ (РСА) 30S субчастицы 
рибосомы Thermus thermophilus (Tth)с разрешением 3 Å, что прояснило много 
вопросов о структуре и функции рибосом. Однако полученные данные породили 
ещё множество вопросов о молекулярном строении рибосом. В данной работе 
предпринята попытка решения следующей проблемы: подавляющее большинство 
существующих на сегодня биохимических и генетических данных получены, в 
основном, для рибосом E. coli (Eco), а структурные данные имеются только для Tth. 
В качестве способа было выбрано моделирование РНК белковых комплексов на 
основе известной структуры Tth с компонентами из Eco. 

В качестве исходного комплекса был выбран комплекс основного З'-концевого 
домена 16S рРНК с рибосомным белком S7, который играет ключевую роль в 
биогенезе рибосом. S7 первым связывается с рРНК и инициирует сборку этого 
домена. Учитывая высокую степень консервативности контактной зоны (белок S7 – 
78,8% 16S рРНК – 88,4%), можно использовать структуры белков-гомологов для 
построения модели белка S7 Escherichia coli (EcoS7) и его комплекса с 16S рРНК.  

При оценке полученной модели комплекса были обнаружены сверхблизкие 
расположения атомов (< 2,4 Å, вплоть до 0,2 Å). Для решения возникшей проблемы 
был использован метод так называемого «отжига» структуры. Этот подход 
заключается в последовательном использовании протоколов EM (минимизация 
энергии), SA (“Отжиг”), и затем снова EM. Для реализации этого подхода был 
использован пакет программ Gromacs.  

В ходе анализа контактов полученных структур было установлено, что TthS7 
образует около 40, контактов из них большинство (30) способно образовывать 
водородные связи. В то время как EcoS7, образует 28 контактов и 21 из них способны 
образовывать водородные связи. Белок TthS7 в составе малой субчастицы не образует 
контактов β-листа с 16S рРНК, в то время как существуют биохимические данные о 
том, что Lys75 принадлежащий β-листу, способен сшиваться с рРНК. В полученной 
нами модели Arg79, который тоже принадлежит β-листу, находится в плотном 
контакте с C138216S рРНК. С другой стороны делеционный анализ EcoS7 показал, 
что для связывания с 16S рРНК необходим β-лист. Это позволяет полагать, что 
предложенная нами  модель, содержащая контакты β-листа белка  EcoS7 с 16S рРНК 
функциональна. 

Стабильность полученных структур проверялась равновесной молекулярной 
динамикой комплекса в растворе. Работа поддержана грантами РФФИ № 04-04-
48942-а, РФФИ – НВО  № 03-04-89001, Университеты России № 05-02-041. 
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