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Аннотация 

Проведен анализ взаимодействия тетрамера глицеральдегид-3-фосфатдегидрогеназы с кофак-
тором НАД расчетными методами. Метод молекулярного докинга был применен для определения 
энергия взаимодействия молекул кофактора с белком, метод Gaussian network model был использован 
для оценки изменения подвижности основной цепи белка в результате связывания кофактора. 
Показано, что молекулы кофактора образуют устойчивые комплексы с тетрамером белка,  при этом 
энергия взаимодействия одной молекулы кофактора с разными субъединицами апо-формы белка 
различаются незначительно. В то же время присутствие других молекул НАД в комплексе систе-
матически уменьшает энергию взаимодействия белок – кофактор, что может давать вклад в отрица-
тельную кооперативность связывания молекул кофактора c тетрамером глицеральдегид-3-фосфат-
дегидрогеназы. 


