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Ïåíèöèëëèíàöèëàçà èñïîëüçóåòñÿ â áèîòåõíîëîãèè äëÿ ìîäèôèêàöèè β-ëàêòàìíûõ
àíòèáèîòèêîâ. Òàê, â ðåçóëüòàòå ãèäðîëèçà ôåðìåíòîì ïðèðîäíîãî áåíçèëïåíèöèëëè-

íà ïîëó÷àþò 6-àìèíîïåíèöèëëàíîâóþ êèñëîòó - ÿäðî äëÿ ñèíòåçà íîâûõ àíòèáèîòè-

êîâ ïåíèöèëëèíîâîãî ðÿäà. Èíòåðìåäèàòîì â õîäå ðåàêöèè ôåðìåíòàòèâíîãî ãèäðîëèçà

ÿâëÿåòñÿ àöèëèðîâàííàÿ ôîðìà ïåíèöèëëèíàöèëàçû, ïðîìåæóòî÷íûé àöèëôåðìåíò, â

ñòðóêòóðå êîòîðîãî ôåíèëàöåòèëüíàÿ ÷àñòü ñóáñòðàòà êîâàëåíòíî ïðèñîåäèíåíà ê êà-

òàëèòè÷åñêîìó îñòàòêó ñåðèíà. Êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèå äàííûå î ñòðîåíèè ýòîãî ïðèí-

öèïèàëüíî âàæíîãî äëÿ ìåõàíèçìà äåéñòâèÿ èíòåðìåäèàòà îòñóòñòâóþò.

Öåëüþ ðàáîòû ÿâèëîñü ìîäåëèðîâàíèå ñòðóêòóðû àöèëèðîâàííîé ôîðìû ïåíèöèë-

ëèíàöèëàçû ñ èñïîëüçîâàíèåì ñèëîâîãî ïîëÿ Amber. Áûëè îïðåäåëåíû ïàðàìåòðû ïî-

ëÿ äëÿ íåñòàíäàðòíîãî àöèëèðîâàííîãî îñòàòêà ñåðèíà ïóòåì êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîãî

ðàñ÷åòà ãåîìåòðèè è ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ìåòîäîì Õàðòðè-Ôîêà. Ñòàðòî-

âàÿ ìîäåëü àöèëôåðìåíòà áûëà ïîñòðîåíà íà îñíîâå êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ïåíè-

öèëëèíàöèëàçû â êîìïëåêñå ñ àíàëîãîì ñóáñòðàòà, à äàëüíåéøàÿ îïòèìèçàöèÿ ìîäåëè

áûëà îñóùåñòâëåíà ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Â ðåçóëüòàòå áûëî îõàðàêòåðèçî-

âàíî ðàñïîëîæåíèå áîêîâîé öåïè àöèëèðîâàííîãî ñåðèíà è àòàêóþùåé ìîëåêóëû âîäû

â àêòèâíîì öåíòðå ïåíèöèëëèíàöèëàçû.
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