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РЕФЕРАТ 

 

Магистерская диссертация по теме «Конструирование структуры 

аптамера  Gli 235 с помощью компьютерного моделирования » содержит 60 

страниц текстового документа, 29 рисунков, 6 таблиц, ссылки на 54 

литературных источников. 

МОДЕЛИРОВАНИЕ, МОЛЕКУЛЯРНАЯ МЕХАНИКА, СТРУКТУРА, 

СИЛОВЫЕ ПОЛЯ MM+, AMBER, BIO+( CHARMM), OPLS, ДНК, РНК, 

АПТАМЕР, БЕЛОК, ДОКИНГ 

Цель работы – конструировать структуры аптамера  Gli 235 с помощью 

компьютерного моделирования. 

В результате работы был проведен молекулярный дизайн аптамера Gli 

235. Оптимизацию геометрии структуры аптамера Gli 235, рассчитывали 

методом молекулярной механика силовыми полями (MM+, AMBER, 

BIO+(CHARMM) и OPLS). На основании вторичной структуры и на основе 

данных эксперимента малоуглового рассеяния была выбрана самая 

оптимальная структура аптамера Gli 235 рассчитанная силовым полем 

BIO+(CHARMM), проведен молекулярный докинг, аптамера Gli 235 к 

тубулину альфа – 1С. 

 


