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UUgUSur uUQUUutrnnho3UL YUNU 

9.00.02 uthuuhqhlu, thuuhlpnpuuunhlu 
Uuuuughunnipjuup 4thuwpuuuuu ghunpjn1uukph 
ptyubn1h 9hunuuu wunháulh huiguuu hulup 

uyuquuh 2pihuqupjuuh 
nrnt UhU3N®3nhulbrh 

utpujuglud upph 
"8UOruUNLEUNhLUBHU 

DNuU.9t8Nho3NkLC tLNUtU3hU G- 

PYUPNhLERUUSH 26S" ptulun 
uuntuuhunun1pjuu ltpuptpjus 

Le ptnultpuyhu hunyubukph unnigsudpD u ujn1lun1pjniup 

wuhouluùnptu yuyud t ufupnnt qtunuh qujnlntpjul, huyutu uulu 

oulnnghuut hhjulunnpn1iltph hkun: Uju nunnnipjuulp, ulbbuwupnhuluu 

Julnhputphg utyp. plplu, nu guòpuúntlnuuhu uhugnipjnlu - ptnubpujhu G- 

Punpnutpuuhu yunn1gyubp nuuntuuwuppnpjniulbpu bu: 

9. hhuqwpuuh «öudpuinsthnqujhu nnn2 uhugnpjnmuukph 

hnhuuqnkgn1pniup ptnutpuhu G-plunpnuubpuuwhlu -h htun» 

untuuunuuluú uzhuuunuupn1u hnnà t uryti t hujuuh unntujnpluu 

utpnnutph oqunpjuup uuuruluuù nunuluuuhnts plkpgtunhu/G-O u 

nhhhnpnputngtnhl/G-Le huúulupqtpp. nph luyunuyu t uunuluj úuupunluul 

unintyuinyn1pn1lu yuulu untntph, phahhu-phupuyuu huulnpnluutpp. 
huytu pun huuulupgbph thnfuuqntgn1pjulu ujn 

unuualuhuuln1pjn1uutph tuhlu: Ujuuntn ytunp t uul upb/, nn htnhùuyh lynnuhg 

npuybu nun1ulwuhpnpjuu qnpöhp phnpst/ tu únntquynntfuu uh puuh utpnnubp, 

huyuhubp tlu unthnuujhlu nnyhuqp. upphuhlugn u untynquhu nhbuihlujb (U) 

Unnbunnpúuu utpnnutpp: 



unthuunun.pjn1up yuqusud t ubpudn1pjn1uhg. qrulyulun1pjulu ulyuuplbg. 3 

qnhuutphg bqpulugn1pjn1lultphg u 246 uuni gnuulun1pjuu guulhg: 

U2huunuuph punhuun1p duqup ququnuu t 123 to' utrunju 26 ulup u 3 

unjniuu: 

Unughu qnujup tyhrsuo t qpuluù uluunyhu, nnukn puuuplynui tu 

ughuwunuuputp' lbpujud G-plunpnuybpuuhlu qunn1gludphl, G- G 
punpntupuujhù qun1gjubph pntuhghnuu uzuluulnpjuup. puyuybu tuuu 

puuupytL thp uh 2upp hurgtp yuyqud hulununngpujhlu ynbyupunutph 
úuluulp, npnup utuhouyuunpth unuyunil th tpp u2uud huluyupgbphu: 

bpypnpn qnuup uupplmd t htunuqnunnupjn1ilukph un1pbphu u utpnqutph 

Uuupuuuuu ullupugnuud tu wntuuunun1pjuiu unyu phuhuhuu 

uhugnpjn1uubpp. hu^uztu uub uhupugrqud t huuluurquyhu únntquynpúuu 

utpnnutpp untynquhu nhluwihhu, upphuhug u nnlhlhq: zupuhrá funusnuú t uuu 

oqunugnpblud dpuqnuhu thuptpubph tuuhu: 

bppnp hhúuuuu q1jun punhugud t 4 qupuqpuphg,. nnuntn ti plluupuunuu 

t ugud uuntuutunun1pjuu hhluuluu upnjnuputpp: Un1ju quuh unughu 
yupugpujpnuí utphujuglud hu pulbpgtuhl, nhhhnpnplbngtunhu/ptnutpuyhl G 

pyunpnytpuujhu HLO hululurqtph nnlhlq lu U nunuuuuuhnn1pjniúutrp: 

Nunuluuppnupjn1luutphg qupqlbi E. np plkpgtunhuh úntynp hnhuuqntn 

ptnutpuhu G-plunnnyitpuuhu HLo-h htun luuyunul t 4 uyuluu ntntpns 

(uu yupkpn|). huly htunuqu yuuuntphqughuu gn1yg t unuhu, np 55.44%-h 

ntypnul pltpghunhuh intunp yuyunuu t quyu ulnunuu (luuluú tutrahuù unun 

31.89ln): nyhughu hupnpnnn U nuntulùuuppn1pniuúhphg yupq t qununiú np 

pytpghuhup G-pqunpnLybpuujhu Lo uu wlnunuu puyululhu yujniu t (RMSD 

u hutpghuh 2ununh hu2luplutp): 

yupuqnupniu utpyujugjud tuuupuuuuu huutuuunuluu 

pukpgtunhlu/pbnútpuhlu G-puunnnytpuuyhu o 

Zuuonn 

pinidniPjniu 

nhhhnpnpbpgtunhl/ptnultpujhlu G-pqunpnLuykpuuhu ehuúuqupqtph: 
2uutuunuluú utpnidn1pjnuúhg yupq t qunun1l, np gudruuntyniqujhu 

upunph sushu phuhuluú unnhphhughuu hupnn t pkptj hnhuuqnkgn1pjuu 
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nhbuuhuh nhluuwuhluh tuuu thnuhnfun1pjul, huyn ujuytu ynylud drug-design-h 
untuuulnuuhg pnyuhuuhu huplnn t: lgtup, np uplt| t puluhuuhu dunlun1u U? 

htunuqnunpniu duluuuluhlu kplup huuntpsun|: 
Uuntuuhunuh \nnuhg unntulnpyt| t lul upuntuhqhu (u uluunqutrp)/ G- 

puunnnuytpuuyhù L¢ huuulurqn: nlyhuq niun1uuuuhpn1pjn1luukpn gniyg &u 

unt nn upintuhqhuh untunsn lun1yluytu yuyuyniú t ptinutpujhu G- 

puunpnuytpuujhu Le-h htun: 

AutoDock Vino dpuqnuyhu huptph oqunpjunlp, yuunup|b/ tu tuu dh 2upp 

hnpdup, npnuntas utphuugjud tu phnltpujhù G-pyunpnutpuupo Ve-h uh 

puiuh lunn1gyudpuhu ålubp "hybrid-1", "hybrid-2" u ujuuyku nyud "propeller". huy 

npubu hquun plunpilb tù nhlunpopuhunlhnh uduughuutpp: Dnnàtpp 

ugnugnuí th gudrunulnbynuquhu uhuynnutph niuuln1pjnup quuulb/ G- 

punnnykpuh tpkp nupptp ålutph htun: 

Uuntujunuh unnuhg unljuukph puqu untndtni luyuunuln, upphl�h 
ogunpjuulp yuununst/ bu uh 2upp hnpàkp, nphg htunn uub U unntuunpnuú: 

L2hup tul, ng uhugnupjniuutpp itnguas tu hujunluh NALDB L G4LDB Fuquutphg 

huyytu uul uytug|t| tu unuruuntuus uhugnpjniuubp, huyuhuhp tu 

Pruynlunhnutpp. ptpptphu, ynpphphu, uu: U uuupuluuu 
htunuqnun1pjniuukpn gnjg tu unlti, np uhugnipjnuukphg kpkpp (uurhnhuh, 

pnnntuh u uluunughuh ubunqubrp) yuyunuu th pundn Eukpghuukpnj 
hnfuuqnbns G-puunpniybpuubph huuqn1jgutph u plunpnuytpuujhlu 
qniuuhuutph htn:

uuud uuzjuunulpnu unlu tu uphyuhukn lu uhuuútp (tukrqhujh 
huynnutph - tg 68, PDB ID-ukph ujuuj uunuukp - to 79,80, unu), 
uuntluunun1pjn1up qnlud t uupq u huululuuh tquns u pnnunuu t pusuluuhu 
un unyuunpn1pjn1u: 

Tununp nhunnnnlpjn1u wuntlujunun1pjuu ytpupkru. 
huyytu puquhgu u2t| tup, ununpupup, uuuuunhuj u2uuunuuputpnuu, 
npuntn hhuuuhuun1u oqunuqnpdun1u tu huuuurqyujhu unntuynpluu 
utpnnutpp. htnhluln yupunuynp t wutluunun1pjuu qtponuu 
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huybyudh quu wutup wuntuuunun1pjuu 4hg nplut . upb>h 

(huunwuluyunuyþ) untupns, unus únnbqunynpiuu thnnàtph pninpP 
uuhpudt2un unuphqn1pughnu-yupultupuhul, unnpnhluuunuhu u 

htunugoh pujkpp: Phupyb, guthuah 4uhlutp buu utult/ utplujugjud 

huuuunqyujhu ntunipuh unuuduuhuunln1pjniuutrn (ophluu, 
upuquqnpòn1pjn1u, phhyluplupu tpnionipjn1l, duduuqud CPU 

duuubuyu wyu): 
Ughunuupnul unugyud upnn1lptpp yupnn tu oqunuqnndyti brluuiup 

ubuuluu pd2wlu huduquuupuunu, bpluilh ubunuluù huuluquuuqutnú 
22 9uu Uhguqquyhu ghunulppuluu ytlunpnunul: Utnuwghpp 

huuuuuunuuuuuniu' t uuntuulununpjuu pnsuunu1nipjniup: 

Untuuunun1pjn1l luupuluuù pulunllt| t 2 4Uu Uhguqquyhu 

qhunuppuluu ytlunpnlh utuhlupni 2021 P. unjtuptph 25-hlu /ph 3 

unduuuqpn1pjn1lu/: Utuhuunhu utphu thu Þhq.-uup qhun. Fnhuunp, nngtuun U.2. 

nnnujuup. }hq.-uup qhun. pthludn1 L. 2. Unutluup. phq.-lup qhun. pthuudni 

2.2 upupbhyuup. wuphnih wzfunulhg U.Ubunljuup u ytlupnuh un 

wjuunuuhgukp: 
Tupth t uunt. np 9.4. 2Þhluqwpyuuh uutuuhunuuluu u2huwunuwlpp 

hpuluuuugstj t pundr qhunuluù lulupnulns u punlupupnu t ptluudniuluu 

wuntuuununupjniuutphu utphujugunn yuhuuphtppu, huly hbnpuuln wpduuh t 

tuupuuluù ghunnpjn1luutph ptyludn1h qhunuluu uuunháuuh 2unphuluup: 

229UU 94UY Utluuhuhnplunhhujh 

uupnnuunnphujh nthust 

U.2.nnnujuú Phq-uup ghun. nnlunp, nngtuun 
A. 

U.2.nnnujuuh unnpuqrnpjnup huuls 
22 9Uu9uUY qhunuluh pupunnnup UU, Uunqujuu 

ong 
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