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Пространственная организация нуклеиновых кислот является одним из ключевых фак-

торов, определяющих их биологическую функцию в клетке. Для понимания того, как проис-
ходит формирование и поддержание этой структуры, в нашей группе было проведено моде-
лирование на компьютере процесса самоорганизации некоторых молекул ДНК и РНК, вклю-
чая (фенилаланин)-тРНК, методом молекулярной динамики. Данный метод сводится к тому, 
что для каждого атома составляется уравнение Ньютона, учитывающее его взаимодействие 
со всеми другими атомами. Полученная система уравнений решается тем или иным числен-
ным методом. 

Для построения модели были использованы методы, аналогичные используемым на-
шей группой для белков [1,2]. Была создана программа, создающая файл с начальным рас-
пределением атомов молекулы нуклеиновых кислот данной последовательности и задающая 
таблицу потенциалов межатомных взаимодействий. Кроме того, программа для анализа 
структур нуклеиновых кислот, как полученных нами, так и находящихся в различных базах 
данных структур, полученных с помощью рентгеновского анализа. 

Аналогично белкам, мы наблюдали сворачивание исходно вытянутой молекулы в гло-
булу. На данном этапе, мы использовали только спиральную начальную конформацию. 

В качестве параметра сравнения полученных структур, аналогично белкам, оказалось 
удобно использовать распределение суммы торсионных углов. Подобный анализ выявил на-
личие в (фенилаланин)-тРНК регулярных структур (соответствующих спирали), отсутст-
вующих в структурах, полученных в процессе моделирования процесса самоорганизации. 
Данное отличие послужит отправной точкой для дальнейшей коррекции потенциалов в на-
шей модели. 
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