Исследование межмолекулярного взаимодействия аминокислот из состава белковых структур TNF и иммуноглобулина в ходе 
мечения красителем цианином 7
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Целью данной работы является исследование влияния красителя цианин 7 на межмолекулярное взаимодействие аминокислот из состава TNF и иммуноглобулина, составляющих основу препарата этанерцепт (энбрел), для анализа флуоресценции этанерцепта при исследовании прохождения этого лекарственного препарата по сосудам и тканям организма in vivo.
Набор взаимодействующих аминокислот был взят в соответствии со статьей [1]. Во взаимодействии участвуют азотосодержащие аминокислоты, к которым относятся лизин, глутамин, серин, пролин и лейцин. Целью данного исследования было рассмотрение влияние цианина 7 на устойчивость молекулярного комплекса глутамин – пролин.
Методами молекулярного моделирования на основе теории функционала плотности были рассчитаны структуры и ИК спектры различных вариантов молекулярного комплекса глутамин-пролин с добавлением красителя цианин 7 (см. рисунок 1).

Сила взаимодействия определяется параметрами водородных связей образующаяся между цианином 7, глутамином и пролином. Молекулярное моделирование было проведено с использованием программного комплекса Gaussian 09. 
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	Рис.1 Структура молекулярного комплекса цианин 7 – глутамин - пролин


В ходе молекулярного моделирования было обнаружено что цианин 7 не нарушает и даже усиливает взаимодействие глутамина и пролина, что выражается в расщеплении спектрального пика.
Полученные результаты свидетельствуют о том, что применение красителя цианин 7 для мечения препарата этанерцепт не влияет на водородные связи белковых структур из состава этанерцепта и, следовательно, не ухудшает фармакологические свойства этого препарата. Благодаря этому, цианин 7 может быть использован в ходе дальнейшего изучения фармакокинетики этанерцепта.
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