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Последние годы изучение пространственной структуры и конформационно-динамических свойств многих нейропептидов, к  числу которых можно отнести и нейропептидов, выделенных из саранчи пустыни Shistostocerca gregaria, становится актуальным. Эти нейропептиды уникальны тем, что они играют существенную роль в отногенезе насекомых, т.е. ингибируют процессы синтеза и выделения ювенильных гормонов, и тем самым вызывают гибель насекомого на ранней стадии его развития. 

Данная работа посвящена изучению конформационных свойств нейропептида шистостатина-10, которая имеет следующую аминокислотную последовательность: H-Ala1-Pro2-Ala3-Glu4-His5-Arg6-Phe7-Ser8-Phe9-Gly10-Leu11-NH2. Для изучения пространственной структуры и конформационных свойств молекулы, установление взаимосвязи между структурой и ее функциональной активностью, был использован метод теоретического конформационного анализа. А для изучения динамических свойств - метод молекулярной динамики. 
По данным исследования получено, что шистостатин-10 на концевом участке имеет свернутую пространственную структуру и эта структура стабилизирована водородными связями между остатками Arg6 и Ser8, Phe7 и Gly10, а также Ala3 и Leu11. Изучение конформационной подвижности боковых цепей аминокислотных остатков в низкоэнергетических структурах молекулы показало, что боковые цепи Phe7, Phe9 и Leu11 ориентированы в среду и слабо взаимодействуют как друг с другом, так и с пептидным остовом. Так как полученные результаты подтверждают экспериментальные данные, можно с уверенностью сказать, что С-концевой участок шистостатина-10 является функционально активным фрагментом и она способна подстраиваться к различным рецепторам на поверхности нервных клеток.







