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Методом теоретического конформационного анализа с использованием пакета прикладных компьютерных программ исследовано пространственное строение и конформационные свойства С-концевого фрагмента Met957-Gly977 (MPRYCLFGNTVNLTSRTETTG) каталитического домена мембраносвязанной формы гуанилатциклазы-А, рецептора натрий-уретического пептида А. Методом молекулярной динамики изучены динамические свойства фрагмента для 30 низкоэнергетических конформационных состояний фрагмента в водном окружении во временном интервале, равном 300 пикосекунд. 
Согласно результатам расчетов низкоэнергетические конформационные состояния фрагмента, разделенные энергетическим барьером 10 ккал/моль, содержат три реверсивных поворота пептидной цепи на участках Met957-Tyr960, Leu962-Thr966 и Thr966-Thr970 и вытянутый участок цепи, включающий остатки Arg972-Thr973-Glu974. Наибольший вклад в стабилизацию устойчивых конформациронных состояний вносят взаимодействия остатков Arg972 и Glu974, суммарный вклад от которых составляет –12.8 ккал/моль. Устойчивые состояния стабилизированы водородными связями, в образовании которых участвуют боковые цепи остатков Arg959, Asn965, Thr966, Ser971, Arg972 и Thr975. 
С целью изучения устойчивости этих конформационных состояний в условиях, моделирующих реальное водное окружение, была проведена молекулярная динамика фрагмента в гипотетическом объеме, содержащем 380 молекул воды. Молекулярная динамика выполнялась при постоянном числе частиц, давлении (300К) с использованием силового поля AMBER. Анализ результатов исследования проводился на основе трехмерных изображений фрагмента, количественной оценки полной внутримолекулярной энергии и оценки пределов изменения двугранных углов вращения вокруг одинарных связей основной цепи и межатомных расстояний между функционально важными аминокислотными остатками в процессе моделирования.






