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Шапероны являются ключевыми участниками поддержания стабильности белкового
гомеостаза, поэтому моделирование их работы представляется особенно актуальным.

Нами была взята модель, разработанная группой авторов в 2005году [1]. По представ-
ленным в статье 17 схемам химических реакций нами было составлено 14 дифференци-
альных уравнений. Для изучения использовалось программное обеспечение Copasi [2].

Для исследования работы шаперонов и их взаимодействия с неправильно свернуты-
ми белками в различных условиях были проведены 3 симуляции: в нормальных условиях,
при временном стрессе, при постоянном стрессе. Стрессорное воздействие моделировалось
с помощью увеличения количества свободных радикалов в клетке. Во время второй си-
муляции на протяжении 10 минут уровень свободных радикалов поддерживался в 2 раза
более высоким, чем в нормальных условиях. В третьей симуляции моделировался посте-
пенный рост уровня свободных радикалов.

В нормальных условиях все переменные быстро достигают своих стационарных зна-
чений. В условиях временного стресса количество белков с нативной структурой умень-
шается, часть белков денатурирует. После возвращения уровня свободных радикалов к
нормальному значению, часть денатурированных белков подвергается рефолдингу. Коли-
чество белковых агрегатов также увеличивается, однако не достигает критического значе-
ния. В условиях постоянного стресса уровень белков нативной структуры быстро падает,
а уровень денатурированных белков, связанных с шаперонами, растет. Однако уровень
белковых агрегатов остается близким к нулю.

Авторы исходной модели отмечают, что такая неточность в результатах последней си-
муляции возникает вследствие игнорирования факта воздействия свободных радикалов на
сами шапероны и их деградации в результате этого воздействия. Для исправления этого
недочета авторы используют 3 дополнительные химические реакции. Однако в нашей ра-
боте мы показываем, что добавление всего одной схемы реакции приводит к адекватным
результатам третьей симуляции, воспроизводящим результаты воздействия окислитель-
ного стресса на белки клетки.
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