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AHHOTAIUA
Yoy makonaga Autodock mactypu épmamupa 3-reKCwil XMHA30JI0H-4 HUHT
[ukaprosupyc (PDB ID: 3NKY) 6uian GOFIaHMIIM YpraHWIraH. YpraHuiaérran
OMpUKMaTapHUHT OKCHUJI OWJaH XOCWJI Kujiran Oornanuil SHeprusiciHuHr (bD)
orntuMai arana3onu -4.33-5.75 kkaj/MOIb TAIKWUIT KUJIaIi.
Kurouessbie cioBa: [TukapaoBupyc, 3NKY xunazonon-4, 3-rekcuil XHHa30JI0H-
4, monekynsipHble qokuHT, AutoDock.

BBEJIEHME
Mabnymku, 3-Tekcuil XWHa30/I0H-4 Ompukmacura [lukapHoBUpycra Kapiiu

BocuTa cuaruga cuHad kypwiran [1-8]. AmMMmo, xo3upru Baktraua [InkapHoBupycra
KapIIyu camapaid JOpU BOCUTATapy TONMUIMAIU. YOy BUpycra Kapiid Oup Hedrta
oupukmainap In Silico ycymiapu acocuna takinud kuauarad [9]. AMMo, yJapHUHT
(dapMakoJIOTUK TecTu Oyiinuya Xyjocalap JbJOH KwinHManu. Hazapuii xuxatnan
TaKIU( KUIMHTaH OUPHUKMAJapHUHT alpuUMIIapUrdHa aMainueéTaa Y3WHU OKJIAIIH
MyMkuH. [IlyHu spTHOOpra osran xonga, IlukapHOBUpycra Kapid SIHTH JTOpH
BOCUTAJIAPUHHU SIpaTUII Ba Takiud Kuiaum noa3apd Baszuda xucobOmanaau. In Silico
yCyJUIapy UUYUJia MOJIEKYJISIp JOKUHT YCYJIM MyXUM axaMusT kacO staau [9].

Ymby wMmakomana [OKOpuAa — KenTupwiraH — OupukMaHuHr — (1-pacwm)
[MukapHoBupyc (acocuii mpoteaza-hepMeHT, 2-pacm) okcuaura 6oriaanumm Autodock
4.2 nmacrypuma Yypranwnau. IIyHUHTAEK, OKCWJI Xamja OHPUKMAHUHT ¥3apo
TabCUPJIAHUII YHEPTUSCUHUHT MaKOYJ OpaTMKIApUHH aHUKJIAIl MaKcaauaa 3-TeKCHI
XUHA30JI0H-4 HUHI alHM OKCWUJI MOJieKyJlacu OusiaH OOFJIaHUI SHEprusiiapu
TaKKOCJIaH]IH.
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N
2-pacm. 3NKY okcunm ¢a3oBuil KypuHUIIM Ba (Haosl MapKasu.

TAAKUKOT YCYJIN

[MukapuoBupyc okcuiu (PDB ID: 3NKY') PDB mabiymoTiap 6azacunan okiad
onuaau Ba VGLTools v1.5.7 nactypuaa KyuimMya OuprkManapan To3alaHand Xama
MOJICKYJIIp JOKHHT YYyH Tai€ép xomarra keatupuiagun. Paom mapkasz arpodumaru
TabCUPJAIIUII MAaUIOHU 1262125122 (A3) Ymuamaa Oenrwmanau. OKCUIT — JIUTaHTT
MOJIEKYJISIp JOKUHT >kapaéuu 200 nuknaa onud oopwiau. Okcwi ¢gaon Mapkaziapu
P2Rank onnaita cepepuna Tomwiau. Jlurana monekynanapuauar 3NKY okcunura
oornanum sHeprusuiapu AutoDock 4.2 nactypuaa oaud OOpHIIIH.

1-skanpBaJi. 3-rekcuJ1 XuHa3010H-4 HUHT [IUKapHOBUPYC OKCIWIN OUJIaH
oormanumHu AutoDock nactypu épapamMmuaa ypranumm HaTHKAJIAPH.

Jlurana onjian
BOJ0OPOJ

Jlurana Owjiad TabCUPJIAIINILIA HIITHPOK 3TYBYH
JInrana OoFyIaHULILIIApAA

($haon aMHHOKHCJIOTA KOJIIUKJIAPH
HINTHPOK 3TYBYH

rypyx

3-rexcua LYS156,PHE157,GLU282, TRP273,ASN280,THR277 ,
TYR155
XMHA30J10H-4 TYR155
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2-xaaBaJ. JIurana Ba OKCHJI YPTacuaaru 00FJIaHUII SHEPrUsiJIapH
(AGhbinding=KKaJ1/M0JIb)

Ne 3-hexylquinazolone-4
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XVJOCA

Onu® OopwiiraH M3JIaHUILLIAP HATHXKACK[A, aMaJUETAA KYUIAHUITYBUYH allpuM
BOCUTaJIapHUHT [[MKapHOBUPYC OKCUIUTa OOFIaHUII YPHEPTHSIApH aHUKIAHIN. Y IOy
Oupukmara HucOaTaH KydJupoK OOFJaHYBYM JIMTaHI MoJiekynanapu ‘“makOyn BE
OpaJIuFu’”’ acoCHUJa CKPUHUHT KWJIMHUIIN Ba M371a0 TOMWINIIN MyMKHHIIUTH 3-Te€KCUIT
XHUHA30JI0H-4 MUCOJIHIa KYypcaThuO Oepuiau.

VTKa3uaraH TamKUKOTIAp KHMETapiapHH TaKau( KUIMHTAH THUINOTETHK
OMpUKManapHU CHHTE3 KUJIUIITa YHIAIIM Ba OJIMHTaH HATWXKAlIap MaKCauld CHHTE3
Y4yH acocu OYIu0 Xu3MaT KUIHIIA MyMKHH.
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