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Ïîëèîâèðóñ ÿâëÿåòñÿ ïðåäñòàâèòåëåì ñåìåéñòâà ïèêîðíàâèðóñîâ, ðîäà ýíòåðîâèðó-
ñîâ, âûçûâàåò ðÿä çàáîëåâàíèé ó ÷åëîâåêà è æèâîòíûõ òàêèõ, êàê ïàðàëè÷è, ñåðîçíûå
ìåíåíãèòû, ýíöåôàëèòû, ðåñïèðàòîðíûå çàáîëåâàíèÿ. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïðîäîëæàåòñÿ
ïîèñê âûñîêîýôôåêòèâíûõ è íàäåæíûõ ñïîñîáîâ áîðüáû ñ äàííûì ñåìåéñòâîì âèðóñîâ.

Ïîëèîâèðóñ èìååò òèïè÷íûé äëÿ âèðóñîâ æèçíåííûé öèêë. Îäíîé èç åãî êëþ÷åâûõ
è íàèáîëåå èçó÷åííûõ ñòàäèé ÿâëÿåòñÿ ðåïëèêàöèÿ ãåíîìà âèðóñà. Èíèöèàöèÿ ïðîöåññà
ðåïëèêàöèè ðåãóëèðóåòñÿ âçàèìîäåéñòâèåì áåëêà 3CD ñ ðåãóëÿòîðíûì ó÷àñòêîì ãåíîìà
3CD-oriL. Áåëîê 3CD ÿâëÿåòñÿ ïðîòåàçîé, îòâåòñòâåííîé çà ñîçðåâàíèå áåëêîâ êàïñèäà,
ïðîòåîëèç áåëêîâ êëåòêè, çà âçàèìîäåéñòâèå ñ ÐÍÊ ãåíîìà âèðóñà, à òàêæå ÿâëÿåòñÿ
ïðåäøåñòâåííèêîì ïðîòåàçû 3C è ïîëèìåðàçû 3D. Ïðîòåàçà 3C èìååò òå æå ôóíêöèè,
÷òî è 3CD, à ïîëèìåðàçà 3D ÿâëÿåòñÿ ÐÍÊ-çàâèñèìîé ÐÍÊ-ïîëèìåðàçîé. Íåñìîòðÿ
íà òî, ÷òî îáà àêòèâíûõ öåíòðà áåëêà 3CD, îòâå÷àþùèõ çà ïðîòåîëèç è ñâÿçûâàíèå ñ
ÐÍÊ, íàõîäÿòñÿ â äîìåíå 3C, èõ ñïåöèôè÷íîñòü îòëè÷àåòñÿ, à òàêæå äîìåí 3D òåðÿåò
ñâîþ ïîëèìåðàçíóþ àêòèâíîñòü. Õîòÿ íà äàííûé ìîìåíò íå ïîëíîñòüþ ïîíÿòíî, êàê
ñòðóêòóðà 3CD âëèÿåò íà åãî àêòèâíîñòü, à òàêæå íå ÿñåí ìåõàíèçì âçàèìîäåéñòâèÿ
áåëêà ñ ãåíîìîì [1], íî áûëî óñòàíîâëåíî[1], ÷òî çà ñâÿçûâàíèå ñ ÐÍÊ îòâå÷àþò äâà
ìîòèâà àìèíîêèñëîò 82KFRDI85,õàðàêòåðíûé äëÿ âñåõ ïèêðîíàâèðóñîâ,è 154TGK156â
3C ïðîòåàçå.

Äëÿ ýôôåêòèâíîãî èçó÷åíèÿ êîìïëåêñîîáðàçîâàíèÿ äâóõ ó÷àñòêîâ ÐÍÊ è áåëêà
3CD íåîáõîäèìî èçó÷èòü ñîáñòâåííóþ êîíôîðìàöèîííóþ ïîäâèæíîñòü ïðîòåàçû 3CD,
à òàêæå óñòàíîâèòü, êàê âëèÿþò ñòðóêòóðíûå èçìåíåíèÿ íà åå ñâîéñòâà. Äëÿ ýòîãî áûëà
ïðîâåäåíà ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà ìîíîìåðà ïðîòåàçû 3CD (PDB ID 2IJD) [2] â òå÷å-
íèå 50 íñ â óñëîâèÿõ âîäíîãî ðàñòâîðà ñ ÿâíûì ó÷åòîì ðàñòâîðèòåëÿ. Äëÿ âûÿâëåíèÿ
îñíîâíûõ äâèæåíèé ñèñòåìû áûë ïðîâåäåí àíàëèç ãëàâíûõ êîìïîíåíò, à òàêæå àíàëèç
íîðìàëüíûõ ìîä äëÿ óðàâíîâåøåííîãî ñîñòîÿíèÿ.

Àíàëèç êîíôîðìàöèîííîé ïîäâèæíîñòè áåëêà 3CD ïîçâîëÿåò ñîçäàòü áàçó äëÿ èí-
òåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ êîìïëåêñîâ ÐÍÊ-3CD, ÷òî ïîìîæåò ïîíÿòü
ìåõàíèçì èíèöèàöèè ðåïëèêàöèè ïîëèîâèðóñîâ è èñïîëüçîâàòü èññëåäóåìûå ñèñòåìû â
êà÷åñòâå ìèøåíè äëÿ ðàçðàáîòêè íîâûõ ëåêàðñòâ.
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