Курсовая работа для студентов 1-3 курсов по биоинформатике

Анализ взаимодействия различных доноров электронов с центром связывания субстрата циклооксигеназной реакции фермента простагландин-Н-синтазы.

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 частности, известно, что некоторые доноры электронов, будучи субстратами пероксидазной реакции, могут как стимулировать, так и ингибировать циклооксигеназную реакцию. Есть несколько объяснений такого поведения: один из них предполагает конкурентное взаимодействие донора и центра связывания субстрата циклооксигеназной реакции. Есть экспериментальные данные, подтверждающие этот механизм и опровергающие другие механизмы. 

Таким образом, предполагается исследование этой проблемы методами квантовой химии и молекулярной динамики. То есть, нужно провести анализ докинга центра связывания субстрата циклооксигеназной реакции фермента и различных доноров электрона, с которыми уже были проведены кинетические измерения. Работа чисто теоретическая.
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