Курсовая работа для студентов 1-3 курсов по биоинформатике

Механизм взаимодействия циклооксигеназного и пероксидазного активных центров фермента PGHS. (на основании литературных данных и расчетов методами молекулярной динамики)

Фермент простагландин-Н-синтаза катализирует превращение арахидоновой кислоты в простагландин Н2. Эта реакция протекает в две стадии: превращение арахидоновой кислоты в органическую перекись простагландин G2 (циклооксигеназная реакция) и дальнейшее восстановление простагландина G2 до простагландина Н2 (пероксидазная реакция). Обе реакции протекают на различных активных центрах, и хотя фермент исследуется уже довольно давно, механизм взаимодействия циклооксигеназной и пероксидазной активностей до сих пор до конца не выяснен.

В рамках данной работы планируется: 

1. Анализ трехмерной структуры белка.

2. Анализ строения активных центров фермента и выяснение роли ближайшего амнокислотного окружения активных центров.

3. Возможен также расчет взаимодействия основных субстратов (арахидоновой кислоты, кислорода, простагландина G2 и др.) с активными центрами методами квантовой химии и молекулярной динамики.
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