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Õëàìèäèèè - îáëèãàòíûå âíóòðèêëåòî÷íûå áàêòåðèè, âûçûâàþùèå ðàçëè÷íûå çàáî-
ëåâàíèÿ, â òîì ÷èñëå çàáîëåâàíèÿ ãëàç è ìî÷åïîëîâîé ñèñòåìû ÷åëîâåêà. Íà äàííûé
ìîìåíò íå ñóùåñòâóåò äîñòàòî÷íî ýôôåêòèâíûõ ñðåäñòâ áîðüáû ñ õëàìèäèîçàìè, è âî-
ïðîñ îá èõ íàäåæíîì ëå÷åíèè îñòàåòñÿ îòêðûòûì [2]. Îäèí èç ïîäõîäîâ çàêëþ÷àåòñÿ â
ðàçðàáîòêå ëåêàðñòâ, ìèøåíüþ êîòîðûõ ÿâëÿþòñÿ áåëêè òðåòüåé òðàíñïîðòíîé ñèñòå-
ìû (ÒÒÑ) õëàìèäèé, îñóùåñòâëÿþùåé ïåðåíîñ áåëêîâ õëàìèäèè â öèòîïëàçìó êëåòêè-
õîçÿèíà è, òåì ñàìûì, àêòèâíî ó÷àñòâóþùåé â ïàòîãåíåçå õëàìèäèîçîâ [1]. Îäíèì èç òà-
êèõ áåëêîâ ìèøåíåé ÿâëÿåòñÿ ÀÒÔ-àçà CdsN, ýíåðãåòè÷åñêè îáåñïå÷èâàþùàÿ àêòèâíûé
ïåðåíîñ ýôôåêòîðíûõ áåëêîâ ÷åðåç ÒÒÑ [4]. Äëÿ ïîèñêà ïîòåíöèàëüíûõ èíãèáèòîðîâ
áåëêîâ ñ èçâåñòíîé òðåõìåðíîé ñòðóêòóðîé øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä âèðòóàëüíîãî
ñêðèíèíãà [3].

Àíàëèç ïîñòðîåííîé ïî ãîìîëîãèè òðåõìåðíîé ñòðóêòóðû CdsN ïîêàçàë, ÷òî ñàéò
ñâÿçûâàíèÿ â ìîäåëè áåëêà ñòàáèëåí ïðè ìîäåëèðîâàíèè ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè â
âîäå â ïðèñóòñòâèè ëèãàíäà è ìîæåò èñïîëüçîâàòüñÿ â êà÷åñòâå ðåöåïòîðà äëÿ âèðòó-
àëüíîãî ñêðèíèíãà. ÀÒÔ-àçû ÷àñòî èñïîëüçóþò èîí ìàãíèÿ äëÿ ñòàáèëèçàöèè ñâÿçû-
âàíèÿ ôîñôàòíûõ ãðóïï ÀÒÔ, è ìîæíî ïîëó÷èòü àëüòåðíàòèâíóþ êîíôîðìàöèÿ ñàéòà
ñâÿçûâàíèÿ â ïðèñóòñòâèè êîîðäèíèðóþùåãî èîíà ìàãíèÿ. Íàó÷íàÿ ñëîæíîñòü çàäà÷è
ïîèñêà òàêîé êîíôîðìàöèè çàêëþ÷àåòñÿ â îïðåäåëåíèè ïîëîæåíèÿ èîíà ìàãíèÿ â ñàéòå
ñâÿçûâàíèÿ. Êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèå ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî êîîðäèíàöèÿ èîíà ìàãíèÿ
ïðîèñõîäèò òîëüêî â ïðèñóòñòâèè âòîðîé ñóáúåäèíèöû áåëêà è ìîëåêóëû ÀÒÔ â ñàéòå
ñâÿçûâàíèÿ.

Âèðòóàëüíûé ñêðèíèíã ïî áàçå äàííûõ íèçêîìîëåêóëÿðíûõ ëåêàðñòâåííûõ ñîåäèíå-
íèé DrugBank [5] ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîëó÷åííûõ êîíôîðìàöèé ñàéòà ñâÿçûâàíèÿ áåëêà
CdsN â êà÷åñòâå ðåöåïòîðîâ ïîçâîëèë ñîñòàâèòü ñïèñîê ïîòåíöèàëüíûõ èíãèáèòîðîâ. Â
äàëüíåéøåì ïëàíèðóåòñÿ ïðîâåñòè îòáîð èíãèáèòîðîâ ïî ñïåöèôè÷íîñòè ñâÿçûâàíèÿ ñ
äàííîé ÀÒÔ-àçîé è ïðîâåðêó àêòèâíîñòè íà êóëüòóðå êëåòîê, çàðàæåííûõ õëàìèäèÿìè.
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