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Аннотация
В данной работе методами молекулярной динамики и молекулярного докинга проведено моделирование структуры 

бычьего сывороточного альбумина в присутствии молекул токсина пищевого происхождения, зеараленона, в условиях синтеза 
импринтированных белков. Изучены фундаментальные основы образования импринтированных белков и  разработан ком-
плекс рекомендаций для их рационального проектирования. 

Abstract
In this work molecular dynamics and molecular docking were carried out to simulate the structure of bovine serum albumin 

(BSA) in the presence of foodborne toxin zearalenone molecules under conditions of imprinted proteins synthesis. The fundamental 
principles of the formation of imprinted proteins have been studied and insights into the rational design for IPs were submitted.

Создание импринтированных белков (ИБ) как синтетической альтернативы природным системам распоз-
навания является важной задачей биотехнологии. Импринтинг белка предоставляет важную информацию, кото-
рую можно использовать для контроля различных функций нативных белков. Другими словами, этот метод пред-
лагает универсальную платформу для различных биомедицинских и экологических приложений [1]. Например, 
ИБ на основе альбумина успешно использовались в качестве элемента распознавания в иммуноферментном ана-
лизе для определения токсинов пищевого происхождения [2, 3]. Однако имеющиеся знания по теоретическому 
изучению ИБ как систем распознавания ограничены. В связи с этим актуальным является моделирование струк-
туры ИБ для понимания механизма их образования и повышения эффективности и безопасности производимой 
продукции.

В рамках работы проведено моделирование структуры бычьего сывороточного альбумина в присутствии 
молекул пищевого токсина, зеараленона, в условиях синтеза ИБ методами молекулярного докинга и молекуляр-
ной динамики. Мы использовали комплексный и  фундаментальный подход к  импринтингу белков, используя 
комбинацию экспериментальных и теоретических методов, которые дают более исчерпывающую характеристику 
структурных изменений в белковой матрице.
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