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Кисинг-лупы (kissing loops)[1] играют ключевую роль в клеточных процессах, обеспе-
чивая специфическое взаимодействие нуклеотидных цепей. В таких комплексах шпильки
предотвращают нежелательное связывание с другими молекулами, направляя соединение
строго с комплементарной цепью. Моделирование их образования важно для понимания
таких клеточных процессов. Кроме того, кисинг-лупы служат основой для молекулярных
переключателей и сенсорных систем, где управляемое изменение структуры позволяет
детектировать целевые молекулы. Акцент на ДНК-комплексы обусловлен их низкой сто-
имостью синтеза и высокой стабильностью, что делает их перспективными для биотехно-
логических приложений.
В работе исследованы термодинамические и структурные характеристики ДНК-кисинг-
лупов: влияние последовательности на температуру плавления, константы равновесия и
морфологию комплексов. Установлено, что связывание происходит через ограниченный
набор нуклеотидов петель, а их положение определяет пространственную ориентацию
шпилек. При варьировании температуры, концентрации соли и длины петель выявлены
два типа переходов: распад кисинг-комплекса с образованием изолированных шпилек и
последующим формированием дуплекса; прямой переход без разрыва межпетлевых свя-
зей. Построены профили свободной энергии для выбранных комплексов вблизи и ниже
температуры плавления. Результаты открывают пути для создания программируемых на-
ноструктур с управляемой динамикой.
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Рис. : Динамика ДНК-комплекса (слева направо): а) Кисинг-луп, разрыв петли, дуплекс;
б) Кисинг-луп, разрыв шпильки, дуплекс.
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