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Тромбин – многофункциональная сериновая протеиназа, участвующая в регуляции гемостаза. Как фермент, инициирующий тромбообразование, тромбин гидролизует фибриноген, активирует тромбоциты и ряд факторов свертывания плазмы крови с прокоагулянтной активностью. 

Способность однотяжевых нуклеиновых кислот (НК) копироваться, а также формировать сложные третичные структуры определила возникновение новой технологии – SELEX (Systematic Evolution of Ligands by Exponential enrichment). С помощью SELEX получают небольшие молекулы НК – аптамеры, которые по специфичности и аффинности являются функциональными аналогами моноклональных антител.  В случае ферментов аптамеры можно использовать в качестве ингибиторов, в частности протеиназ.

Получены 15-звенный и 30-звенный аптамеры, которые ингибируют  протеолитическую активность тромбина. На сегодняшний день известна структура комплекса: тромбин с 15-звенным аптамером, сделанная с помощью рентгенноструктурных исследований.

С помощью методов симуляции молекулярной динамики предполагается найти основные молекулярные движения тромбина в свободном состоянии и в комплексах с аптамерами. Предполагается, что в комплексе будет наблюдаться потеря подвижности по одной из составляющих.

На основе найденных значений предполагается построение структур тромбина , в активном и ингибированном состоянии, что в дальнейшем позволит высказать гипотезу о механизме гидролиза  природного субстрата (фибриногена).
