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Антитело  IgG1 



ПРИМЕНЕНИЕ АНТИТЕЛ 

Действие терапевтических антител 



СТРОЕНИЕ АНТИТЕЛ 

1)Fab- фрагмент 

2)Fc-фрагмент 

3)Тяжелая цепь (состоит из VH, 

CH1, шарнирного участка, CH2 и 

CH3 доменов) 

4)Легкая цепь (состоит из  VL, CL 

доменов) 

5)Fv-фрагмент  

6)Шарнирный участок 
 

http://en.wikipedia.org/wiki/File:Antibody_IgG2.png


     COMPLEMENTARY DETERMINING REGIONS (CDR) 



МЕТОДЫ ПОЛУЧЕНИЯ СТРУКТУРЫ АНТИТЕЛ 

ЯМР 

Рентгеновская кристаллография 

Компьютерное 

моделирование  

антител 



ВИЗУАЛИЗАТОР PYMOL 

 



МОДЕЛИРОВАНИЕ АНТИТЕЛ 

http://antibody.bath.ac.uk/                        http://rosettadock.graylab.jhu.edu/ 

http://antibody.bath.ac.uk/
http://rosettadock.graylab.jhu.edu/


ROISE 



 



KIC (KINEMATIC CLOSURE) – НОВЫЙ АЛГОРИТМ ROSIE 

KIC предсказывает структуры антител на порядок точнее 

чем классический алгоритм ROSIE. (эталон - 

кристаллографическая структура) 
 



МАТЕРИАЛЫ ДЛЯ ИССЛЕДОВАНИЯ 



РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВАНИЯ САЙТА СВЯЗЫВАНИЯ 

Сайт связывания антитела E2/G2 

Аминокислоты, 

формирующие 

сайт связывания 

Местоположения в 

антителе 

Tyr H 95 CDR-H3 

Tyr L 91 CDR-L3 

Tyr L 96 CDR-L3 



РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВАНИЯ САЙТА СВЯЗЫВАНИЯ 

Сайт связывания антитела E2/G2 

Аминокислоты, 

формирующие сайт 

связывания 

Местоположения в антителе 

Val H 33 CDR-Н1 

Tyr H 52 CDR-H2 

Tyr H 95 CDR-H3 

Tyr H 98 CDR-H3 

Ser L 32 CDR-L1 

His L 33 CDR-L1 

Tyr L 91 CDR-L3 

Tyr L 96 CDR-L3 



РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВАНИЯ САЙТА СВЯЗЫВАНИЯ 

Сайт связывания антитела E4/C2  

 

Аминокислоты, 

формирующие сайт 

связывания 

Местоположения в 

антителе 

Phe H 32 CDR-H1 

Ile H 33 CDR-H1 

Tyr H 95 CDR-H3 

Glг H 96 CDR-H3 

Tyr H 97 CDR-H3 

Ser L 32 CDR-L1 

His L 43 Каркасные участки Fv 

Tyr L 91 CDR-L3 

Tyr L 94 CDR-L3 

Phe L 96 CDR-L3 



РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВАНИЯ САЙТА СВЯЗЫВАНИЯ 

Сайт связывания антитела B5/C3  

Аминокислоты, 

формирующие 

сайт 

связывания 

Местоположения в антителе 

Phe H 32 CDR-H1 

Ile H 33 CDR-H1 

Tyr H 95 CDR-H3 

Glг H 96 CDR-H3 

Tyr H 97 CDR-H3 

Ser L 32 CDR-L1 

His L 43 Каркасные участки Fv 

Tyr L 91 CDR-L3 

Tyr L 94 CDR-L3 

Phe L 96 CDR-L3 



РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВАНИЯ САЙТА СВЯЗЫВАНИЯ 

Сайт связывания антитела B7 

Аминокислоты, 

формирующие 

сайт связывания 

Местоположения в антителе 

Tyr H 32 CDR-H1 

Val H 33 CDR-H1 

Ser H 35 CDR-H1 

Val H 37 CDR-H1 

Trp H 47 Каркасные участки вар. домена 

Glu H 50 CDR-H2 

Tyr H 52 CDR-H3 

Tyr H 95 CDR-H3 

Tyr  H 97 CDR-H3 

His L 34 CDR-L1 

Tyr L 49 CDR-L2 

Leu L 89 CDR-L3 

Tyr L 91 CDR-L3 

Tyr L 96 CDR-L3 

Phe L 98 CDR-L3 



МАТЕРИАЛ ДЛЯ МОДЕЛИРОВАНИЯ КОМПЛЕКСА АНТИГЕН-АНТИТЕЛО 

2,4D-Herbicide 

Ауксин 



МОЛЕКУЛЯРНЫЙ ДОКИНГ  



МОЛЕКУЛЯРНЫЙ ДОКИНГ 
Счетная сетка для определения суммарной энергии в каждой из множества 

элементарных ячеек 



МОЛЕКУЛЯРНЫЙ ДОКИНГ АНТИТЕЛА B5/C3 С ГЕРБИЦИДОМ 2,4-D 



МОЛЕКУЛЯРНЫЙ ДОКИНГ АНТИТЕЛА B5/C3 С ГЕРБИЦИДОМ 2,4-D 



МОЛЕКУЛЯРНЫЙ ДОКИНГ АНТИТЕЛА B7 С ГЕРБИЦИДОМ 2,4-D 

Кластерная представительная структура № 1  Кластерная представительная структура № 2 



ВЫВОДЫ 

•Смоделировано 5 структур антител 

• Описаны сайты связывания для каждой  из 

структур 

•Проведено автоматическое моделирование 

комплекса с лигандом для двух структур  
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ИСТОЧНИКИ ИНФОРМАЦИИ 

 The PyMOL Molecular Graphics System 

 AutoDockTools (NBCR, The Scripps Research Institute) 
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 http://www.plosone.org/article/info:doi/10.1371/journal.pone.0063906 

 

 

 

 

 

 

http://en.wikipedia.org/wiki/Antibody
http://en.wikipedia.org/wiki/Antibody
http://rosettadock.graylab.jhu.edu/
http://en.wikipedia.org/wiki/Antibody
http://autodock.scripps.edu/faqs-help/tutorial/using-autodock-4-with-autodocktools/2012_ADTtut.pdf
http://autodock.scripps.edu/faqs-help/tutorial/using-autodock-4-with-autodocktools/2012_ADTtut.pdf
http://autodock.scripps.edu/faqs-help/tutorial/using-autodock-4-with-autodocktools/2012_ADTtut.pdf
http://autodock.scripps.edu/faqs-help/tutorial/using-autodock-4-with-autodocktools/2012_ADTtut.pdf
http://autodock.scripps.edu/faqs-help/tutorial/using-autodock-4-with-autodocktools/2012_ADTtut.pdf
http://autodock.scripps.edu/faqs-help/tutorial/using-autodock-4-with-autodocktools/2012_ADTtut.pdf
http://autodock.scripps.edu/faqs-help/tutorial/using-autodock-4-with-autodocktools/2012_ADTtut.pdf
http://autodock.scripps.edu/faqs-help/tutorial/using-autodock-4-with-autodocktools/2012_ADTtut.pdf
http://autodock.scripps.edu/faqs-help/tutorial/using-autodock-4-with-autodocktools/2012_ADTtut.pdf
http://autodock.scripps.edu/faqs-help/tutorial/using-autodock-4-with-autodocktools/2012_ADTtut.pdf
http://autodock.scripps.edu/faqs-help/tutorial/using-autodock-4-with-autodocktools/2012_ADTtut.pdf
http://onlinelibrary.wiley.com/doi/10.1002/prot.22309/abstract
http://www.plosone.org/article/info:doi/10.1371/journal.pone.0063906


БЛАГОДАРНОСТИ 

 Научным руководителям: Аржанику 

Владимиру Константиновичу, Колясникову 

Олегу Владимировичу 

 Программе  “Научные лаборатории для 

школьников, STEM-центры” 

(http://stemcentre.ru/) за поддержку в ходе 

выполнения проекта. 
  

http://stemcentre.ru/


СПАСИБО ЗА ВНИМАНИЕ 


