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Навыки
FOSY-ЯМР	—	разработана	методика	локального	отнесение	сигналов	в	“реальном	времени”

При	исследовании	белков,	как	правило,	основной	интерес	представляют	их	функционально-активные
участки,	которые	ответственны	за	ключевые	процессы	в	каскаде	биологических	реакций.	Метод	ЯМР-
спектроскопии	позволяет	на	атомном	уровне	взглянуть	на	эти	процессы,	однако,	классические	подходы
неизменно	включают	стадию	полного	отнесения	сигналов	белка,	что	занимает	много	приборного	и
рабочего	времени.	Это	зачастую	является	«узким	местом»	в	драг-дизайн	и	существенным	сдерживающим
фактором	для	выполнения	проекта	в	кратчайшие	сроки.	Разрабатываемая	с	2018	года	в	лаборатории
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биомолекулярной	ЯМР-спектроскопии	методика	FOSY	(FOcused	SpectroscopY)	позволяет	преодолеть
данные	ограничения,	проводя	отнесение	сигналов	интересующего	участка	в		течение	нескольких	часов	без
последующего	трудозатратного	анализа	полученных	спектров.	Разработанный	подход	был	высоко	оценён
профильным	сообществом	на	конференциях	ENC,	ICMRBS,	Euromar,	PERM,	ISMAR	и	успешно
апробирован	коллегами	из	Швейцарии,	Швеции,	Испании,	США,	Греции	и	Германии.

Владение	языками
русский,	английский

Научные	интересы
Разработка	методов	построения	структурно-динамических	моделей	(СДМ)	белков	высокой	точности.
Экспериментальная	составляющая	включает	оптимизацию	и	создание	новых	методик	получения
информации	о	конформационном	наборе	и	внутримолекулярной	динамики	белка	при	помощи	методов
ЯМР	спектроскопии.	Особое	внимание	уделяется	измерению	параметров,	характеризующих	подвижность
боковых	цепей	белка	т.к.	последние	обладают	наиболее	широким	конформационным	пространством	и
непосредственно	подвержены	эффектам	внутри-	и	меж-молекулярного	взаимодействия,	что	делает	их
наилучшими	сенсорами	(в	сравнении	с	основной	цепью	белка).	Теоретическая	составляющая	СДМ
включает	модель	белка	(например,	МД-траекторию),	которая	предоставляет	детальную	информацию	о
системе.	Рассчитанный	на	основе	этой	МД-траектории	набор	физических	измеряемых	ЯМР	параметров,
позволяет	провести	количественную	оценку	точности	и	достоверности	теоретической	модели.

Аппробация	методики	осуществлялась	на	белках,	принадлежащих	различным	классам:	водорастворимые
глобулярные	белки,	мембранные	белки	и	природно	неструктурированные	белки.	Для	каждого	из	этих
белков	был	оптимизирован	свой	набор	измеряемых	величин,	входящий	в	СДМ.	Предпочтение	отдавалось
количественным	оценкам	точности	модели,	характеризующим	как	энергетическо-конформационный
баланс,	так	и	динамику	белка.

Работа	осуществлялась	в	рамках	руководства	проектом	РФФИ	1-03-00950	и	далее	была	продолжена	как
составная	часть	выполнения	работ	по	грантам	РНФ.
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