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Аннотация. В настоящее время целлюлозно-бумажная промышленность основана преимущественно 
на химическом гидролизе целлюлозы, что приводит к высокой экологической нагрузке. Остроту про-
блемы можно уменьшить с помощью применения иммобилизованной целлюлазы. Кроме того, целлю-
лазы обладают способностью превращать лигноцеллюлозный материал в ферментируемые сахара, ис-
пользуемые в качестве субстратов для образования биотоплива. 
Предложен ряд ионообменных смол и волокон, а также производных хитозана для получения компо-
зиционных биокатализаторов на основе целлюлазы. Установлено, что синтетические ионообменные 
смолы АВ-17-2П, КУ-2, волокна ВИОН КН-1, ВИОН АН-1, а также карбоксиметилхитозан и сульфат 
хитозана могут применяться в качестве носителей для иммобилизации целлюлазы из Aspergillus niger 
(PDB ID: 5I77). 
Данные были получены методом молекулярного докинга в программе AutoDock Vina, проанализиро-
ваны с помощью LigPlot, визуализация проводилась в программе Maestro 10.3. Вычисление параметров 
туннелей, пор и внутренних полостей осуществлялось при помощи программы MOLE. 
В результате исследования было установлено, что все исследуемые носители для иммобилизации свя-
зываются в области активного центра фермента, что может, с одной стороны, привести к его экраниро-
ванию для субстрата, но, с другой стороны, может возникнуть эффект стабилизации пространственной 
структуры активного центра целлюлазы.  
После адсорбции на большинстве изученных нами носителей молекула целлюлазы приобретает более 
компактную структуру, о чем свидетельствует уменьшение количества туннелей или их полное отсут-
ствие при образовании комплекса фермента с ВИОН АН-1 и сульфатом хитозана. Исключение состав-
ляет только КУ-2, иммобилизация на котором приводит к увеличению количества и длины туннелей в 
структуре энзима.  
Поры в молекуле целлюлазы как до, так и после иммобилизации, отсутствуют. Конфигурация и объем 
внутренних полостей при связывании целлюлазы с ионообменными материалами не изменяются, а при 
адсорбции на производных хитозана их объем уменьшается, причем после сорбции на сульфате хито-
зана одна из внутренних полостей исчезает. 
Ключевые слова: целлюлазы, пространственная структура, внутренние полости, туннели, поры, им-
мобилизация, адсорбция, молекулярный докинг. 
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Abstract. Currently, the pulp and paper industry is predominantly based on the chemical hydrolysis of cellu-
lose, which results in a high environmental burden. The severity of the problem can be reduced by the use of 
immobilized cellulase. In addition, cellulases have the ability to convert lignocellulosic material into ferment-
able sugars used as substrates for the formation of biofuels. 
A number of ion-exchange resins and fibres, as well as chitosan derivatives, have been proposed for the prep-
aration of composite biocatalysts based on cellulase. It has been established that synthetic ion-exchange resins 
AV-17-2P, KU-2, fibres VION KN-1, VION AN-1, as well as carboxymethyl chitosan and chitosan sulphate 
can be used as carriers for the immobilization of cellulase from Aspergillus niger (PDB ID: 5I77). 
The data were obtained by molecular docking using the AutoDock Vina program, analysed using LigPlot, 
visualization was carried out using the Maestro 10.3 program. The parameters of tunnels, pores, and interior 
cavities were calculated using the MOLE program. 
As a result of the study, it was found that all the studied carriers for immobilization bind in the region of the 
active site of the enzyme, which, on the one hand, can lead to its screening for the substrate, but, on the other 
hand, the effect of stabilizing the spatial structure of the cellulase active site can occur.  
After adsorption on most of the studied carriers, the cellulase molecule acquired a more compact structure, as 
was evidenced by a decrease in the number of tunnels or their complete absence during the formation of the 
enzyme complex with VION AN-1 and chitosan sulphate. The only exception was KU-2, immobilization on 
which led to an increase in the number and length of tunnels in the enzyme structure.  
There were no pores in the cellulase molecule both before and after immobilization. The configuration and 
volume of interior cavities did not change when cellulase had bound to ion-exchange materials, while adsorp-
tion on chitosan derivatives reduced their volume, and after sorption on chitosan sulphate, one of the internal 
cavities disappeared. 
Keywords: cellulases, spatial structure, internal cavities, tunnels, pores, immobilization, adsorption, molecular 
docking. 
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Введение 
Целлюлоза является одним из самых 

распространенных органических матери-
алов в мире, и использование отходов 
целлюлозной промышленности в каче-
стве сырья для производства этанола яв-
ляется многообещающим подходом к 
устойчивому удовлетворению текущих и 
будущих потребностей человечества в 
энергии. 

Ферментативный гидролиз целлюлозы 
является наиболее эффективным путем ее 

промышленной переработки, поскольку 
биокатализаторы обладают высокой спе-
цифичностью и активностью. Среди про-
дуктов реакции в данном случае не обра-
зуется большого количества токсичных 
соединений, что приводит к снижению 
экологической нагрузки производствен-
ного процесса, а также расходов на ути-
лизацию отходов.  

Целлюлазы представляют собой 
группу ферментов, катализирующих гид-
ролиз целлюлозы. Для эффективного рас-
щепления лигноцеллюлозного материала 
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требуется смесь ферментов, преимуще-
ственно целлюлаз и гемицеллюлаз [1]. 
Существует три типа ферментов, осу-
ществляющих гидролиз целлюлозы: эн-
доглюканазы (КФ 3.2.1.4), ответственные 
за случайное расщепление внутренних 
областей аморфной структуры целлюлоз-
ного волокна; целлобиогидролазы (КФ 
3.2.1.91), действующие, главным обра-
зом, на кристаллическую часть целлю-
лозы и катализирующие отщепление 
глюкозы или целлобиозы с концов цел-
люлозного волокна; β-глюкозидазы (КФ 
3.2.1.21), которые не считаются истин-
ными целлюлазами и не действуют непо-
средственно на целлюлозу, однако, они 
тесно связаны с процессом ее гидролиза, 
поскольку действуют на олиго- и дисаха-
риды, в большинстве случаев на целлоби-
озу [2-4]. 

Действие целлюлаз на целлюлозное 
волокно осуществляется в основном в 4 
этапа: адсорбция, комплексообразование, 
гидролиз и десорбция. Первый шаг отно-
сится к связыванию целлюлозы с соот-
ветствующими участками на поверхно-
сти молекулы фермента, второй – к рас-
положению целлюлозы в непосредствен-
ной близости к активному центру целлю-
лазы. Третий – к гидролизу субстрата, по-
следний – к диффузии продукта в жид-
кую фазу [5]. Ядром этого процесса явля-
ются участки связывания углеводов, ко-
торые принимают на себя важную роль 
распознавания субстрата, вызывают 
аморфогенез и дезорганизацию волокна 
[6]. 

Целлюлазы являются одной из распро-
страненных групп ферментов, применяе-
мых в промышленности для обработки 
тканей, для придания им мягкости и 
улучшения структуры [7-9], кроме того, 
их используют для сохранения цвета во-
локон [10, 11]. В бумажной и целлюлоз-
ной промышленности гемицеллюлазы и 
целлюлазы применяют для модификации 
биохимического процесса варки грубой 
пульпы и улучшения ее прочности [12, 

13]. Они одинаково полезны для деполя-
ризации переработанной целлюлозы, а 
также для повышения эффективности бу-
мажных фабрик [14, 15]. Целлюлазы при-
меняются для удаления тонеров и покры-
тий с бумаги [16, 17], в производстве би-
оразлагаемого картона [18], для улучше-
ния текстуры продукта при изготовлении 
гигиенической бумаги и бумажных поло-
тенец [19-21].  

Производство биотоплива путем био-
конверсии лигноцеллюлозных отходов – 
одно из недавно предложенных направ-
лений применения целлюлаз. Целлюлазы 
обладают способностью превращать лиг-
ноцеллюлозный материал в ферментиру-
емые сахара, такие как глюкоза и маль-
тоза, используемые в качестве субстратов 
для образования биоэтанола [22-24]. 

Однако использование свободных 
форм энзимов сопровождается рядом не-
достатков. Самыми большими пробле-
мами при оптимизации производства и, 
следовательно, повышении осуществи-
мости крупномасштабного промышлен-
ного применения являются стабильность 
и возможность повторного использова-
ния ферментов. Данные проблемы реша-
ются путём иммобилизации биокатализа-
торов на твердых нерастворимых носите-
лях, что делает их пригодными для по-
вторного использования и снижает экс-
плуатационные расходы, связанные с ис-
пользованием энзимов [25, 26]. 

Наиболее простым и дешевым среди 
физических методов иммобилизации яв-
ляется адсорбция молекул фермента за 
счет слабых водородных связей, ван-дер-
ваальсовых, гидрофобных и электроста-
тических взаимодействий. При этом кон-
формационная подвижность биокатали-
затора сохраняется на достаточно высо-
ком уровне [27]. 

Целью нашей работы является изуче-
ние механизмов взаимодействия ионооб-
менных материалов АВ-17-2П, КУ-2, 
ВИОН АН-1, ВИОН КН-1, а также суль-
фата хитозана и карбоксиметилхитозана 
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с целлюлазой из Aspergillus niger (PDB 
ID: 5I77). 

Экспериментальная часть 
В качестве объекта исследования вы-

ступал фермент целлюлаза из Aspergillus 
niger (PDB ID: 5I77, 
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/Structure/pd
b/5I77). В качестве потенциальных носи-
телей для иммобилизации мы рассматри-
вали ионообменные смолы АВ-17-2П, 
КУ-2, ионообменные волокна ВИОН АН-
1 и ВИОН КН-1, производные хитозана – 
сульфат хитозана и карбоксиметилхито-
зан. Подробная характеристика носите-
лей дана в работах [28-30]. 

Связывание носителя с ферментом мо-
делировали методом молекулярного до-
кинга с помощью программы AutoDock 
Vina (https://sourceforge.net/projects/ 
autodock-vina-1-1-2-64-bit/). Визуализа-
цию моделей пространственных структур 
осуществляли с помощью программы 
Maestro 10.3 (https://www.schrodinger.com/ 
products/maestro). Взаимодействия между 
молекулой носителя и молекулой фер-
мента анализировали программой LigPlot 
(https://www.ebi.ac.uk/thornton-srv/ 
software/LigPlus/). 

Вычисление параметров туннелей, пор 
и внутренних полостей осуществлялось 
при помощи программы MOLE 
(http://mole.chemi.muni.cz/). В качестве 
внутренней полости выступает закрытое 
пространство внутри молекулы фер-
мента, которое не имеет точек выхода на 
поверхность глобулы. Порой называется 
углубление на поверхности или в толще 
белковой молекулы, которое сообщается 
с её поверхностью только через един-
ственное отверстие. Туннелем считается 
сквозное отверстие в белковой молекуле, 
сообщающееся с её поверхностью через 
два или более отверстия.  

In silico нами были исследованы по-
верхности моделей целлюлаз до и после 
ее адсорбции на предлагаемых нами но-
сителях. Вычислены расстояния (r) 
между аминокислотными остатками на 

поверхности фермента на основе коорди-
нат атомов в их составе по формуле: 
𝑟𝑟 = �(𝑥𝑥2 − 𝑥𝑥1)2 + (𝑦𝑦2 − 𝑦𝑦1)2 + (𝑧𝑧2 − 𝑧𝑧1)2, 
где x1 и x2 – координаты атомов двух ами-
нокислот по оси абсцисс, y1 и y2 – коорди-
наты атомов аминокислот по оси орди-
нат, z1 и z2 – координаты по оси аппликат. 
В случае, если расстояние между ближай-
шими друг к другу атомами двух амино-
кислот не превышало 10 Å, они были от-
несены нами к одному скоплению [31]. 

Обсуждение результатов 
Аминокислотный состав и расположе-

ние контактных участков при связывании 
целлюлазы с исследуемыми носителями. 
Связи и взаимодействия носителей АВ-
17-2П, КУ-2, ВИОН АН-1 и ВИОН КН-1 
с целлюлазой из Aspergillus niger (PDB 
ID: 5I77) представлены в табл. 1 и на рис. 1.  

В активный центр целлюлазы из Asper-
gillus niger входят Glu160 и Glu267. Суб-
страт-связывающий центр фермента об-
разуют 15 аминокислотных остатков: 
Glu43, Phe44, Gly45, Asp55, His120, Tyr 
122, Glu160, Tyr227, Ser233, Gly234, 
Glu267, Trp300, Trp305, Trp306, Tyr309. 
[32]. При этом только один из них 
(Asp55) не принимает участия в форми-
ровании связей и взаимодействий ни с од-
ним из полимеров-носителей.  

Интересно отметить, что практически 
все изученные нами носители для иммо-
билизации целлюлазы образуют связи и 
взаимодействия с аминокислотными 
остатками из ее субстрат-связывающего 
и активного центров. Исключения соста-
вили только следующие типы полимеров: 

1. целлюлаза не образует ни одной во-
дородной связи с анионитом АВ-17-2П; 

2. связи и взаимодействия целлюлазы с 
катионитом КУ-2 не затрагивают актив-
ный центр фермента. 

Функциональная группа анионита АВ-
17-2П –N+(CH3)3 не имеет протоноакцеп-
торной группировки, необходимой для 
образования водородной связи, поэтому 
между четвертичным аммониевым основа-
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Таблица 1. Аминокислотные остатки целлюлазы, формирующие связи и взаимодействия с но-
сителями для ее иммобилизации 
Table 1. Amino acid residues of cellulase forming bonds and interactions with carriers for its im-
mobilization 

Носитель Водородные связи, их длина Иные типы взаимодей-
ствий 

АВ-17-2П Водородные связи не обнаружены 

Glu43, Phe44, Gly45, 
Met80, Glu82, His120, 

Asn121, Tyr122, 
Arg124, Glu160, 
His162, Tyr227, 
Ser233, Gly234, 
Trp300, Trp305, 
Trp306, Tyr309 

КУ-2 

His120 (3.29Å) 
Tyr122 (3.10Å) 
Trp305 (2.88Å) 
Trp306 (2.89 Å) 
Asp308 (3.02 Å) 

Glu43, Phe44, Gly45, 
Trp300, Tyr309 

ВИОН АН-1 
Tyr227 (2.87 Å) 
Glu267 (2.89Å) 
Trp300 (2.82 Å) 

Glu43, Phe44, Gly45, 
His120, Tyr122, 
Glu160, Trp197, 
Gly199, Trp201, 
His225, Gln226, 
Gly232, Ser233, 
Gly234, Thr235, 
Trp306 Tyr309 

ВИОН КН-1 

Glu43 (2.93Å) 
Tyr122 (2.99Å) 
Gly232 (2.84Å) 
Ser233 (2.99Å) 
Trp300 (2.95Å) 
Tyr309 (3.00Å) 

His120, Glu160, 
Trp197, Tyr227, 

Trp306 

Карбоксиметилхитозан 

Glu43 (3.03 Å) 
Gly45 (2.36 Å) 

Glu82 (3.32 Å и 3.11 Å) 
Gly127 (2.93 Å) 
Glu160 (2.88 Å) 
Tyr309 (2.74 Å) 

Phe44, Thr46, Met80, 
His120, Tyr122, 
Arg124, Tyr125, 
His162, Tyr227, 
Ser233, Thr235, 

Trp300 

Сульфат хитозана 

Tyr122 (3.02 Å) 
Ser196 (3.09 Å и 3.03 Å) Trp201 (3.06 Å) 

Thr202 (2.97 Å) 
Ser233 (2.85 Å) 
Glu267 (3.23 Å) 

Glu43, Phe44, His120, 
Glu160, Asp163, 
Trp197, Gly199, 
Gln226, Tyr227, 
Asp231, Gly232, 
Thr235, Trp300, 

Trp306 
*жирным шрифтом выделены аминокислотные остатки, которые входят в субстрат-связыва-
ющий центр фермента, в рамку обведены остатки, составляющие активный центр целлюлазы 
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АВ-17-2П КУ-2 ВИОН АН-1 

 
  

ВИОН КН-1 Карбоксиметилхитозан Сульфат хитозана 
 

Рис. 1. Связи и взаимодействия между целлюлазой и носителями для ее иммобилизации 
(пунктирными линиями обозначены водородные связи, длина связей приведена в Å) 

Fig. 1. Bonds and interactions between cellulase and carriers for its immobilisation (dotted lines 
indicate hydrogen bonds, bond lengths are given in Å) 

 

нием матрицы носителя и его проти-
воионом (участок на поверхности моле-
кулы целлюлазы) образуются ионные 
пары [33]. 

На рис. 2 видно, что носители связыва-
ются с целлюлазой в непосредственной 
близости к активному центру. Вероятно, 
благодаря перекрыванию некоторых ами- 
нокислотных остатков из субстрат-связы-
вающего и активного центров целлюлазы 
и тех, которые участвуют в процессах ад-
сорбции фермента на полимерах, могут  
возникнуть эффекты модуляции катали-
тической активности энзима при его им-
мобилизации.  

Изменение внутренних структур моле-
кулы целлюлазы (туннелей, полостей и 
пор) при ее связывании с исследуемыми 
носителями. Трехмерная структура белка 
включает очень сложную систему пустот, 

таких как внутренние полости, поры и 
туннели, которые играют существенную 
роль во многих биологических процес-
сах, поскольку представляют собой 
сайты связывания с лигандами, ионами, 
молекулами растворителя, обеспечивают 
подходящую микросреду для биохимиче-
ских реакций [34, 35]. Во многих фермен-
тах полости скрыты глубоко внутри гид-
рофобного ядра, экранированы от моле-
кул воды и доступны для растворителя 
через систему туннелей [36]. Специфич-
ность фермента определяется не только 
взаимодействием белка с субстратом в 
активном центре, но также зависит от се-
лективности этих туннелей, которая 
определяется размером, формой и фи-
зико-химическими свойствами амино-
кислотных остатков, выстилающих их 
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[37]. Длины и количество туннелей в со-
ставе макромолекулы в кристаллическом 
состоянии и в комплексе с различными 
лигандами представлены в табл. 2. Про-
фили этих туннелей отражены на рис. 3, 
расположение туннелей и внутренних по-
лостей в молекуле отражено на рис. 4. 
Объемы внутренних полостей приведены 

в табл. 3. В составе пространственных 
структур целлюлазы как свободной, так и 
в комплексе с изученными нами лиган-
дами пор не обнаружено. 

В молекуле целлюлазы из Aspergillus 
niger (PDB ID: 5I77) выявлено 2 туннеля, 
которые после ее иммобилизации на всех 
исследуемых носителях не сохраняются.  

 

 

Целлюлоза (субстрат), по результатам [31] АВ-17-2П 

  
КУ-2 ВИОН АН-1 

  
ВИОН КН-1 Карбоксиметилхитозан 

 
Сульфат хитозана 

 
Рис. 2. Участки связывания молекулы целлюлазы из Aspergillus niger с различными лиган-

дами: слева представлена модель, отражающая вторичную структуру фермента, справа – мо-
дель поверхности молекулы, на которой цветом выделена молекула лиганда 

Fig. 2. The binding sites of the cellulase molecule from Aspergillus niger with different ligands: 
the model that reflects the secondary structure of the enzyme is shown on the left, the model of the 
surface of the molecule, on which the ligand molecule is highlighted in colour is shown on the right 
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После адсорбции на АВ-17-2П, ВИОН 
КН-1 и карбоксиметилхитозане в струк-
туре фермента наблюдается лишь один 
туннель, после связывания с ВИОН АН-1 
и сульфатом хитозана туннели в струк-
туре фермента исчезают и только после 
взаимодействия с матрицей КУ-2 моле-
кула энзима приобретает более «рых-
лую» структуру, включающую 3 туннеля, 

два из которых по своей длине превы-
шают туннели из других полученных 
нами моделей. Один из туннелей длиной 
9.38 Å наблюдается сразу у трех моделей 
целлюлазы, а именно при ее адсорбции на 
АВ-17-2П, КУ-2 и карбоксиметилхитозане. 
Конфигурация и объем внутренних поло-
стей при связывании целлюлазы с ионо-
обменными материалами не изменяются, а 
при адсорбции на производных  хитозана

 
Таблица 2. Количество и длины туннелей (в ангстремах) в составе пространственной струк-
туры целлюлазы в комплексе с различными лигандами 
Table 2. The number and lengths of tunnels (in angstroms) in the spatial structure of cellulase in a 
complex with various ligands 

Лиганд Туннель 1 Туннель 2 Туннель 3 
Без лиганда 3.95 5.86 - 
АВ-17-2П 9.38 - - 
КУ-2 11.47 15.86 9.38 
ВИОН КН-1 9.14 - - 
ВИОН АН-1 - - - 
Карбоксиметилхитозан 9.38 - - 
Сульфат хитозана - - - 

*жирным шрифтом обозначен туннель, одинаковый по всем характеристикам у трех моделей фермента 
 

  
Свободный фермент без лиганда Одинаковый туннель в составе целлюлазы в 

комплексе с АВ-17-2П, КУ-2, карбоксиме-
тилхитозаном 

  
Целлюлаза в комплексе с ВИОН КН-1 Остальные туннели в составе целлюлазы 

в комплексе с КУ-2 
 

Рис. 3. Профили туннелей в составе целлюлазы из Aspergillus niger 
Fig. 3. Tunnel profiles in cellulase from Aspergillus niger 
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их объем уменьшается, причем после 
сорбции на сульфате хитозана одна из 
внутренних полостей исчезает. Таким об-
разом, адсорбционная иммобилизация 

целлюлазы на сульфате хитозана моди-
фицирует ее структуру в наибольшей сте-
пени – исчезают оба туннеля и одна внут-
ренняя полость, т.е. молекула становится 
более компактной. 

  
Без лигандов В комплексе с АВ-17-2П 

  
В комплексе с КУ-2 В комплексе с ВИОН КН-1 

Туннели отсутствуют 

  
В комплексе с ВИОН АН-1 В комплексе с карбоксиметилхитозаном 

Туннели отсутствуют 

 
В комплексе с сульфатом хитозана 

 
Рис. 4. Туннели (слева) и внутренние полости (справа) в составе моделей целлюлазы из 

Aspergillus niger 
Fig. 4. Tunnels (left) and internal cavities (right) in cellulase models from Aspergillus niger 

  
 

Рис. 5. Локализация скоплений заряженных аминокислотных остатков в составе модели 
целлюлазы из Aspergillus niger как до, так и после ее иммобилизации 

Fig. 5. Localization of accumulations of charged amino acid residues in the cellulase model 
from Aspergillus niger both before and after immobilization 
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Таблица 3. Объемы внутренних полостей (нм3) в составе пространственной структуры целлю-
лазы в комплексе с различными лигандами 
Table 3. Volumes of internal cavities (nm3) as part of the spatial structure of cellulase in a complex 
with various ligands 

Лиганд Полость 1 Полость 2 Полость 3 Полость 4 
Суммарный 
объем поло-

стей 
Без лиганда 0.21644 0.15131 0.11861 0.11453 0.60089 
АВ-17-2П 0.21644 0.15131 0.11861 0.11453 0.60089 
КУ-2 0.21644 0.15131 0.11861 0.11453 0.60089 
ВИОН КН-1 0.21644 0.15131 0.11861 0.11453 0.60089 
ВИОН АН-1 0.21644 0.15131 0.11861 0.11453 0.60089 
Карбоксиметил- 
хитозан 0.19873 0.14999 0.14569  0.10092 0.59533 

Сульфат хитозана 0.19873 0.14999 0.10092 - 0.44964 

    

Без лигандов В комплексе с АВ-17-2П В комплексе с КУ-2 

    

В комплексе с 
ВИОН КН-1 

В комплексе с 
ВИОН АН-1 

В комплексе с 
карбоксиметилхитоз

аном 

В комплексе с 
сульфатом хитозана 

Рис. 6. Локализация скоплений гидрофобных аминокислотных остатков 
в составе моделей целлюлазы из Aspergillus niger 

Fig. 6. Localization of accumulations of hydrophobic amino acid residues 
in the composition of cellulase models from Aspergillus niger 

 
Таблица 4. Аминокислотный состав скоплений заряженных аминокислотных остатков в со-
ставе пространственной структуры целлюлазы в комплексе с различными лигандами 
Table 4. Amino acid composition of clusters of charged amino acid residues in the spatial structure 
of cellulase in a complex with various ligands 
 Аминокислотные остатки 
Скопление 1 Asp69, Lys70, Asp274, Arg277, Glu285, Asp317, Asp326, Glu329 
Скопление 2 Asp87, Asp94, Glu95, Glu96, Asp135 
Скопление 3 Lys106, Asp110, Lys148, Asp149, Asp151 
Скопление 4 Glu128, Asp163, Asp165, Asp167 

Скопление 5 Asp208, Asp205, Lys211, Asp218, Glu247, Glu251, Lys257, Asp258, Lys260, 
Asp292 
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Таблица 5. Аминокислотный состав скоплений гидрофобных аминокислотных остатков в со-
ставе пространственной структуры целлюлазы в комплексе с различными лигандами 
Table 5. Amino acid composition of clusters of hydrophobic amino acid residues in the spatial struc-
ture of cellulase in a complex with various ligands 

Лиганд Скопление 1 Скопление 2 Скопление 3 

Без лиганда 

Gly45, Ile48, Pro49, 
Val51, Trp52, Pro61, 
Pro86, Tyr122, 
Gly127, Ile129, 
Trp197, Pro304, 
Trp305, Gly307, 
Pro316 

- - 

АВ-17-2П 

Ile48, Pro49, Val51, 
Trp52, Pro61, Pro86, 
Pro304, Trp305, 
Gly307, Pro316 

Trp197, Trp201, 
Val204, Val240  - 

КУ-2 Ile48, Pro49, Val51, 
Trp52, Pro86, Gly127 

Pro61, Ala99, 
Gly111, Gly112, 
Pro304 

Trp197, Trp201, 
Val204, Val240  

ВИОН КН-1 

Gly45, Ile48, Pro49, 
Val51, Trp52, Pro61, 
Pro86, Gly127, 
Pro304, Trp305, 
Gly307, Pro316 

- - 

ВИОН АН-1 

Ile48, Pro49, Val51, 
Trp52, Pro61, Pro86, 
Gly127, Pro304, 
Trp305, Gly307, 
Pro316 

- - 

Карбоксиметилхито-
зан 

Ile48, Pro49, Val51, 
Trp52, Pro61, Pro86, 
Gly127, Pro304, 
Trp305, Gly307, 
Pro316 

Trp197, Trp201, 
Val204, Val240  -  

Сульфат хитозана 

Gly45, Ile48, Pro49, 
Val51, Trp52, Pro61, 
Pro86, Gly127, 
Pro304, Trp305, 
Gly307, Pro316 

- - 

 
Состав и локализация скоплений заря-
женных и гидрофобных аминокислотных 
остатков на поверхности целлюлазы при  
ее связывании с исследуемыми носите-
лями.  

В пространственной структуре целлю-
лазы из Aspergillus niger (PDB ID: 5I77) 
обнаружено 4 скопления заряженных 
аминокислотных остатков. После адсорб-
ции на всех исследуемых носителях коли-
чество, локализация (рис. 5) и аминокис-
лотный состав (табл. 4) этих скоплений 

не изменяются. Для скоплений гидрофоб-
ных аминокислотных остатков, напротив, 
наблюдаются изменения их состава 
(табл. 5), количества и локализации (рис. 
6) при связывании с различными типами 
носителей.  

Заключение 
В настоящее время целлюлазы явля-

ются перспективными промышленными  
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катализаторами. Применение энзимов 
данной группы позволяет снизить эколо-
гическую нагрузку и затратность целлю-
лозно-бумажной промышленности. 
Кроме того, целлюлазы могут быть ис-
пользованы в производстве биотоплива, 
которое также имеет низкую стоимость и 
отличается значительной экологично-
стью. 

Свободные формы фермента обладают 
рядом недостатков, таких как низкая ста-
бильность к агрессивным условиям реак-
ционной среды, трудности в отделении 
катализатора от конечного продукта, а 
также ограниченный срок хранения и 
низкий потенциал к регулированию мо-
ментов начала и конца реакции. Данные 
проблемы в значительной степени реша-
ются путем иммобилизации энзимов, в 
связи с чем значительные перспективы 
имеют исследования взаимодействий 
белковых глобул с полимерами различ-
ной природы. 

В работе изучен механизм взаимодей-
ствия целлюлазы из Aspergillus niger с по-

тенциальными носителями для ее иммо-
билизации и вероятные изменения в 
структуре молекулы фермента после свя-
зывания с полимерами различного типа. 
Установлено, что адсорбционная иммо-
билизация целлюлазы на сульфате хито-
зана модифицирует ее структуру в 
наибольшей степени по сравнению с дру-
гими изученными нами носителями – ис-
чезают оба туннеля и одна внутренняя 
полость, т.е. молекула становится более 
компактной. 

Представленные в работе данные 
имеют значительную ценность при про-
ектировании промышленных катализато-
ров на основе целлюлазы, иммобилизо-
ванной на представленных в работе типах 
носителей.  

Конфликт интересов  
Авторы заявляют, что у них нет из-

вестных финансовых конфликтов интере-
сов или личных отношений, которые 
могли бы повлиять на работу, представ-
ленную в этой статье. 
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