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AHHOTAIUA
Ym0y makomaga Autodock nactypu épaamuma 2-MeTHII, 3-TeNTHII XUHA30JI0H-4
Huar Onmiencus okcwin (PDB ID: 6R82) Owian OoraHUIIM ypraHWITaH.
Vprauunaérran OUPUKMATAapHUHT OKCHI OMIAH XOCHJ KWITAH —OOFIAHHII
sHeprusicuHuHT (BD) onTuMan auanazonu -4.95-5.42 kkay/mMoJib TalIKWAI KUJIAIH.
KuaroueBbie ciaoBa: [lukapHoBupyc, 6R82 xunazonon-4, 2-metwi, 3-Tentui
XMHA30JI0H-4, MOJIeKyJIspHbIe ToKUHT, AutoDock.

BBEJIEHUE

Mabnaymku, 2-MeTui, 3-TenTH XWHA30J0H-4 OUPUKMACHHHM DNWIETICHITa
Kapimi Bocuta cudaruga cuHa® kypuirad [1-8]. AmMMmo, X03uprud BakTrava
Drnmserncusra Kapiy camapaiii J0pH BOCUTAIAPH TOMMMIMAIU. Y IOy BUpycra Kapiiy
oup Heuta Oupuxkmanap In Silico ycymiapu acocuaa takinudg kuiauHras [9]. Ammo,
yaapHUHT (apMaKoJIOTUK TECTH OYyiimya XyJjiocanap 3bJOH KwinHMaau. Hazapuit
KUXATIAH TaKIU( KWIMHTAH OMPUKMAJAapHUHT apUMIIapUTHHA aMaHETIa Y3UHH
oxyamum MymkuH. [llynu apTrO0pra onran xonaa, [lukapHoBupycra Kapiim ssHTH JOpU
BOCHTAJIAPUHM SIPATHIN Ba Takiaud Kuiuin aon3apd Basuda xucodnanamu. In Silico
yCyJIIapu UYua MOJICKYJISIp TIOKUHT YCYJTM MYyXUM axaMusT kacO staau [9].

Ymby Makoiaza OKOpUAa KeITHpUiATaH OupukManuHr (1-pacm) Dnuierncus
(acocuit nmpoTeasa-pepmeHT, 2-pacM) okcrinra 6ornanumu Autodock 4.2 nacrypuna
Vpranunau. IllyHwHTOEK, OKCHII Xamaa OWPUKMaHUHT V3apo TabCHPJIAHUII
DSHEPTUSACHHUHT MakKOyJl OpaMKJIApUHU aHHWKJIAIl MakKcaauaa 2-METHII, 3-TenTH
XMHA30JI0H-4 HUHT aiiHM OKCWJI MOJIEKyJacu OwiiaH OOFJaHUIl DJHeprusiapu
TaKKOCJIAH]IH.
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L edh O RR
2-pacM. 6R82 oxcum GazoBuil KYPUHUIITH Ba (a0 MapKas3u.
Tankuxot ycyau. [Tukapuosupyc okcunu (PDB ID: 6R82) PDB manbiymotiap
0azacunan roknad omuHan Ba VGLTools v1.5.7 mactypuna kymmmya OuprukManapian
TO3aJIaHM XaMJla MOJIEKYJISIp TOKWHT YUyH Talué€p xosarra kentupuiaan. Paon Mapkas
aTpo(uIary TabCUpIAIIKII MaioHn 126125122 (A®) ymuampna 6enrunanau. Oxcun
— JUraHa MoJIeKyJisip JokuHT kapa¢Hu 200 nuxiga onud 6opwinu. Oxcun daon
Mapkasznapu P2Rank onmaita ceppepuna tonwian. Jlurana monekynanapuHaHr 6R82
okcuinra Oorianui Heprusuiapu AutoDock 4.2 nactypuna onud Gopuiau.

1-sanBaJji. 2-meTui, 3-renTuj1 XuHa30/10H-4 HuHr [TuKapHOBHPYC OKCUJIM OUJIaH
oornanummnuau AutoDock nactypu éprammna ypranui HaTHKAJIAPH.

Jlurana onjian

BOAOpOA Jlurana OMJIaH TAbCUPJIAINUIIIA HIITAPOK dTYBYH

Jluranng OoFJaHMILIIapAa A p A p Ty
($haos aMHHOKHMCJIOTA KOJIHKJIAPH
HINTHPOK 3TYBYH
rypyx

3-rekcua LEU415,PHE414,GLU5S80,TYR582,GLN413,ASP411 ,

LEUA415

XMHA3010H-4 ARGA412
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2-xaaBaJ. JIurana Ba OKCHJI YPTacHaaru 00FJIaHUII SHEPrUsiJIapH
(AGhbinding=KKaJ1/M0JIb)

Ne 2-methyl, 3-heptyl
quinazolone-4
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XVJIOCA

Onub OopwiiraH M3JIaHUILIAP HATIXKACU[A, aMaTUETAa KYJUIAHUITYBYH allpuM
BOCUTAJIAPHUHT DMWJICTICUSl OKCHJIMTa OOFJIAHUII SHEPTUsIIApU aHUKJIAHIU. Y IOy
Oupukmara HucOaTaH KywIMpPOK OOFJIaHyBYM JIMTaHA MOJIEKyJainapu “Makoyn b2
OpaNuFu’”’ acocua CKPUHUHT KHJIMHUIIN Ba M37a0 TOMMINIIN MyMKHHIIUTH 2-METHJ,
3-TenTi XWHA30JI0H-4 MUCONIna KypcaTHO Oepriiu.

VTKasunran TaaKMKOTIAp KUMETapiapHH TaKimu( KWIMHTAH THIOTETHK
OMpUKManapHU CHHTE3 KUIIUINTa YHIAIIM Ba OJIMHTAH HATIKalIap MakKCaUld CUHTE3
Y4yH acoc OVr0 Xu3MaT KUK MyMKHH.
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