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Информация о трехмерной упаковке хроматина в клеточном ядре необходима для по-

нимания фундаментальных свойств организации и функционирования генома. От про-
странственной структуры ДНК напрямую зависят такие важные биологические процессы
как регуляция экспрессии генов, репликация ДНК и т.д. Пространственная укладка хро-
мосомы в ядре во многом зависит от эпигенетических модификаций гистонов и ДНК.

Цель работы - создание модели петли хроматина с учетом его физико-химических
свойств и суперспирализации для изучения особенностей ее упаковки.

Разработана компьютерная модель структуры хроматиновой петли на основе модифи-
кации ранее предложенной модели Benedetti [1]. Петля представлена как гетерополимер,
мономеры которого находятся в различных эпигенетических состояниях. Суперспирализа-
ция ДНК моделируется потенциалом торсионных углов с помощью «фантомных» частиц;
также вводится потенциал Леннарда-Джонса для взаимодействий между мономерами и
потенциал, зависящий от длин связей между соседними мономерами.

Модель дает возможность имитировать динамику петель хроматина за счет модифи-
кации заряда мономера с учетом эффекта суперспирализации ДНК. Разрабатываемая
модель может обеспечить основу для понимания того, как регуляция эпигенома в ходе
развития может привести к вариациям клеточных фенотипов через масштабную реорга-
низацию генома.
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