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ИССЛЕДОВАНИЕ РЕАКЦИИ ТРАНСГЛИКОЗИЛИРОВАНИЯ МЕТОДАМИ 
КОМПЬЮТЕРНОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ 

 
Гликозидгидролазы – ферменты, способные расщеплять гликозидную связь. Многие 

гликозидгидролазы, помимо гидролитической активности, обладают ещё и 
трансгликозилирующей активностью. В процессе трансгликозилирования углеводный 
остаток присоединяется не к молекуле воды, как в случае гидролиза, а к другой молекуле, 
содержащей гидроксил (углевод, спирт и т.д.), которая выступает в качестве акцептора 
гликозидной связи. При помощи реакции трансгликозилирования могут быть получены 
различные вещества со строго определённой аномерной конфигурацией, определяемой 
специфичностью фермента. 

В представленной работе методами компьютерного моделирования удалось определить 
позицию связывания молекулы акцептора, а именно п-нитрофенил-β-D-галактопиранозида, в 
активном центре β-галактозидазы (EC 3.2.1.23) из Penicillium sp. [1] (фермента, 
гидролизующего β1→4-гликозидную связь). Расчёты были проведены с использованием 
кристаллографической модели комплекса β-галактозидазы с природным ингибитором, D-
галактозой. Результаты компьютерного моделирования [2-4] показали, что молекула 
акцептора ориентирована таким образом, что 6-ой гидроксил галактопиранозида находится 
рядом с аномерным атомом связанной D-галактозы. Таким образом, полученная модель 
хорошо согласуется с данными кинетических экспериментов и объясняет преимущественное 
образование β1→6 гликозидной связи в продуктах трансгликозилирования. 

Результаты моделирования могут быть использованы для модификации фермента 
методами сайт-направленного мутагенеза с целью усиления трансгликозилирующей 
активности β-галактозидазы. 
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