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1. Біоінформатичний аналіз і моделювання комплексу білків, відповідальних за асоціацію фагосоми з
мікротрубочками рослинної клітини

2. Bioinformatic analysis and modeling of the protein complex responsible for phagosome-microtubule association
in plant cells

Реферат:
1. Дисертаційна робота присвячена формуванню уявлення про перебіг та ключові ланки процесу ініціації
аутофагії у рослин на прикладі A.thaliana; визначенню подібності рослинних білків до більш відомих
гомологів або ортологів з клітин тварин та дріжджів; моделюванню низки ATG білків з подальшим
передбаченням організації їх у комплекси in silico; встановленню особливостей міжбілкових взаємодій із
можливим підтвердженням стабільності досліджуваних мультимерних комплексів, що передують збиранню
PAS–преаутофагосомної структури на етапі ініціації аутофагії. У роботі визначено тривимірні структури
ключових білків, пов’язаних із ініціацією аутофагії в клітинах A. thaliana. Методами in silico ідентифіковано
основні ділянки взаємодії між білками ATG та їхніми платформами (мембранами, мікротрубочками), а також



проаналізовано вплив ацетилювання на ATG8 та тубуліни. Розроблено комп’ютерні моделі та протоколи для
подальшого дослідження механізмів посттрансляційних модифікацій. Визначено та валідовані на різних
об’єктах, із кореляцією відносно експериментальних даних, оптимальні параметри різних біоінформатичних
інструментів та необхідні налаштування для процедур докінгу, симуляцій. Алгоритми штучного інтелекту
були використані для перехресної валідації перед проведенням всебічної перевірки молекулярної динаміки.
В результаті було створено набір оптимізованих білкових конструкцій для моделювання білкових взаємодій
та аналізу молекулярної рухливості за допомогою методів in silico.

2. The dissertation is devoted to the formation of an understanding of the process and key stages of autophagy
initiation in plants using A. thaliana as an example; the identification of similarities between plant proteins and
more well-known homologs or orthologs from animal and yeast cells; the modeling of a series of ATG proteins with
subsequent prediction of their organization into complexes in silico; and the determination of features of protein-
protein interactions with possible confirmation of the stability of the studied multimeric complexes that precede
the assembly of the PAS–pre-autophagosomal structure during autophagy initiation. Autophagy plays a crucial role
in cell development and differentiation, participates in tumor growth suppression, and may be linked to lifespan
extension. This work determined the 3D structures of key proteins involved in autophagy initiation in A. thaliana.
In silico methods identified core interaction sites between ATG proteins and their platforms (membranes,
microtubules), alongside an analysis of acetylation effects on ATG8 and tubulins. Computational models and
protocols were developed for further investigation of PTM mechanisms. Optimal parameters for various
bioinformatics tools and docking/simulation procedures were defined and validated across multiple datasets, with
correlation to experimental data. AI algorithms were employed for cross-validation before extensive molecular
dynamics verification. As a result, a suite of optimized protein constructs was generated for modeling protein
interactions and analyzing molecular mobility via in silico methods.
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