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Äëÿ èçó÷åíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ïðîèçâîäíîãî ïèðèäîêñèíà, âîçìîæíîãî èíãèáèòî-
ðà àöåòèëîëèíýñòåðàçû (ÀÕÝ), áûëà ïðîâåäåíà ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà â ïðîãðàììå
NAMD ñ èñïîëüçîâàíèåì ñèëîâîãî ïîëÿ AMBER. Öåëüþ èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿëîñü âûÿâ-
ëåíèå âîçìîæíîãî òèïà âçàèìîäåéñòâèÿ èíãèáèòîðà ñ ôåðìåíòîì.

Êîîðäèíàòû ñòðóêòóð äëÿ äèíàìèêè áûëè ïîëó÷åíû ïîñëå äîêèíãà â ïðîãðàììå
AutoDock [1]. Èñõîäÿ èç äîêèíãà è ïðîâåäåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðåäïîëàãàåòñÿ âûÿñ-
íèòü âîçìîæíûé òèï âçàèìîäåéñòâèÿ ïðîèçâîäíûõ ïèðèäîêñèíà ñ ÀÕÝ.

Äèíàìèêà ïðîâîäèëàñü ñ èñïîëüçîâàíèåì ñèëîâîãî ïîëÿ AMBER99 â ïðîãðàììå
NAMD2.8. Ñòðóêòóðà áåëêà áûëà ïîìåùåíà â ÿ÷åéêó, ñîñòîÿùóþ èç ìîëåêóë âîäû,
ïîëó÷åííóþ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû åå ãðàíèöû íàõîäèëèñü íà ðàññòîÿíèè 8 àíãñòðåì
îò ïîâåðõíîñòè áåëêà (âñåãî â ÿ÷åéêó âîøëà 32135 ìîëåêóë âîäû). Äèíàìèêà ïðîâîäè-
ëàñü ñ èñïîëüçîâàíèåì ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, øàã èíòåãðèðîâàíèÿ 2 ôñ,
òåìïåðàòóðà ìîäåëèðóåìîé ñèñòåìû 300 Ê. Çàïèñü òðàåêòîðèè ïðîâîäèëàñü â òå÷åíèå 2
íñ íà êàæäîì 800 øàãå äèíàìèêè. Ðàçìåð ÿ÷åéêè ñîñòàâèë 105×75×150 àíãñòðåì. Äëÿ
ñîêðàùåíèÿ ðàñ÷åòîâ ñâÿçè ñ àòîìàìè Í áûëè çàôèêñèðîâàíû.

Ðåçóëüòàòû äèíàìèêè ïîêàçàëè ñáëèæåíèå ïðîèçâîäíîãî ïèðèäîêñèíà (àòîìà Ñ) ñ
Ser203 (àòîìîì Î ãèäðîêñèëüíîé ãðóïïû), ðàññòîÿíèå èçìåíèëîñü ñ 6.45 àíãñòðåì (ïî-
ñëå äîêèíãà) äî 3.85 àíãñòðåì. Ñòàáèëèçàöèè ýòîãî ïîëîæåíèÿ ñïîñîáñòâóþò âîäîðîä-
íûå ñâÿçè. Íà îñíîâå ýòîãî ìîæíî ïðåäñêàçàòü îáðàçîâàíèå êîâàëåíòíîé ñâÿçè ìåæäó
èíãèáèòîðîì è àìèíîêèñëîòíûì îñòàêîì Ser203.
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