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составила 57,9%, специфичность - 71,6%, прогностическая эффектив-
ность - 64,7%. 
Выводы. Носительство генотипа G/C полиморфизма rs2280788 по-
вышает риск развития ХОБЛ в 4,27 раз у жителей Республики Бела-
русь. Прогностическая эффективность логистической модели на осно-
ве носительства генотипа rs2280788 и показателя индекса курения со-
ставила 64,7%. 
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Беларусь 
Актуальность. Существует большое количество программ и серверов 
для определения характера связей между белками и лигандами. Одна-
ко большинство таких программ направлены на поиск строго опреде-
лённых связей между ними: например, координационных и водород-
ных. Для таких связей расстояние между контактирующими атомами 
строго детерминируется, контактирующие атомы выбираются из стро-
го определённых функциональных групп. Алгоритм XAI позволяет 
находить контакты не только с функциональными группами, но и с 
атомами углерода. Такая опция делает возможным сравнение между 
реальными контактами и случайными. Последние могут оказывать 
существенное влияние на строение всего комплекса лиганда с белком, 
но остаются незамеченными при работе большинства подобных про-
грамм. 
Цель исследования – создать и протестировать алгоритм XAI для 
оценки характера взаимодействий одноатомных катионов и анионов с 
функциональными группами аминокислотных остатков белков. 
Материалы и методы. Оригинальный алгоритм XAI представляет 
собой таблицу MS Excel без использования макросов. В качестве ис-
ходных данных используются строки «ATOM» из файла PDB, содер-
жащего описание трёхмерной структуры белка, и строки «HETATM», 
содержащие описание гетероатомов, принадлежащих лигандам. Пере-
численные выше текстовые строки должны быть скопированы на лист 
XAI под названием «Input PDB». На втором листе XAI, под названием 
«Results», в специально обозначенные ячейки необходимо ввести: имя 
лиганда (например, «Сl»), его порядковый номер (если на трёхмерной 
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структуре только один такой лиганд – его номер «1»), расстояние от 
лиганда до атомов белка (в Ангстремах). На том же листе расположе-
ны три таблицы с результатами анализа: номерами остатков, контак-
тирующих с лигандом; количеством аминокислотных остатков каждо-
го типа, контактирующих с лигандом; количеством контактов с каж-
дым типом аминокислотного остатка, осуществляемых за счёт опре-
делённых атомов. Последняя таблица, фактически, показывает, к ка-
кому из атомов аминокислотного остатка лиганд наиболее приближен: 
к атому кислорода или азота пептидной связи, к атому азота, кислоро-
да или серы из боковой цепи, к атомам углерода. Алгоритм протести-
ровали на выборке негомологичных бактериальных белков со связан-
ными хлорид-ионами (177 белков GC-бедных бактерий, 122 белка 
бактерий со средней GC-насыщенностью геномов, 153 белка GC-
богатых бактерий). 
Результаты. Результаты проверки алгоритма показали, что функцио-
нальные группы аминокислотных остатков, с помощью которых про-
исходит связывание, распознаются правильно. Так, аргинин и гисти-
дин преимущественно (в 82,9% и 64,3% случаев, соответственно) при-
ближены к анионам Cl- атомами азота боковых цепей, при учёте толь-
ко тех контактов, которые осуществляются на расстоянии до 3 Анг-
стрем. Остатки глутаминовой и аспарагиновой кислоты, а также сери-
на и треонина преимущественно приближены к Cl- атомами кислорода 
из боковых цепей (в 100%, 72,7%, 79,2% и 87,5% случаев, соответ-
ственно). Важно отметить, что атомы водорода на трёхмерных струк-
турах, определённых с помощью рентгеноструктурного анализа, от-
сутствуют, так как данным методом их расположение не распознаётся. 
Так что близкие контакты Cl- образует, по всей вероятности, с прото-
нированными атомами кислорода. Остатки аспарагина и глутамина 
преимущественно контактируют с хлорид-ионами атомами азота, а не 
кислорода из амидных групп. Остатки лизина, однако, с одинаковой 
вероятностью контактируют с этими анионами атомами азота из боко-
вой и основной цепи. Интересно отметить, что при рассмотрении кон-
тактов на расстоянии от 3 до 4 Ангстрем, для каждого из 20 амино-
кислотных остатков процент контактов с атомом азота из пептидной 
связи достоверно превышает таковой для атома кислорода из пептид-
ной связи. Тем не менее, только пять остатков достоверно чаще кон-
тактируют с Cl- атомом азота из пептидной связи, чем атомами угле-
рода. При рассмотрении контактов на расстоянии от 4 до 5 Ангстрем 
описанная выше картина исчезает: только для цистеина процент кон-
тактов с атомом азота достоверно выше, чем с атомом кислорода из 
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пептидной связи, а для глицина, аспарагиновой кислоты и фенилала-
нина – наоборот. 
Выводы. Оригинальный алгоритм XAI может быть использован как 
для изучения отдельных сайтов связывания одноатомных катионов и 
анионов, так и для проведения широкомасштабных исследований по 
установлению специфики связывания катионов и анионов белками. 
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Архея Pyrococcus furiosus обитает в глубоководных морских отложе-
ниях, в анаэробных условиях, под высоким давлением, при темпера-
туре от 70 до 103°С. Белки организма Pyrococcus furiosus в данных 
экстремальных условиях обитания не подвергаются денатурации. За 
последние десятилетия количество трёхмерных структур белков P. 
furiosus в базе данных Protein Data Bank увеличилось до ~500 (апрель 
2021), что является достаточным для проведения анализа. 
Цель работы – найти характерные особенности альфа-спиралей и бе-
та-тяжей белков P. furiosus, обуславливающие их устойчивость к де-
натурации под воздействием высокой температуры. 
Материалы и методы. Использованы 156 негомологичных трёхмер-
ных структур белков P. furiosus из базы данных PDB. Вторичную 
структуру этих белков определяли с помощью метода DSSP. Установ-
ление особенностей аминокислотного состава белков P. furiosus, и от-
дельно альфа-спиралей и бета-тяжей, проводили с помощью t-теста 
для относительных величин по сравнению с выборками негомологич-
ных белков эукариот (альфа-спиральных, бета-структурных, классов 
«альфа + бета» и «альфа/бета») и бактерий (c геномами низкой, сред-
ней и высокой GC-насыщенности) [1]. 
Результаты. Аминокислотный состав белков P. furiosus уникален по 
сравнению с таковыми для белков эукариот и бактерий. Наиболее вы-
дающейся особенностью аминокислотного состава белков этого пред-
ставителя архей является высокая частота использования остатков 
глутаминовой кислоты. Частота использования остатков глутамино-
вой кислоты достоверно превышает таковые для семи выборок, ис-


