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Тема дисертації:
1. ДІЯ С60 ФУЛЕРЕНА НА ФУНКЦІОНАЛЬНО-АКТИВНІ БІЛКИ КОРОНАВІРУСІВ ТА КЛІТИН-МІШЕНЕЙ.

2. EFFECT OF C60 FULLERENE ON THE FUNCTIONALLY ACTIVE PROTEINS OF CORONAVIRUSES AND TARGET
CELLS.

Реферат/анотація:
1. Вперше оцінено дію С60 фулерена на функціонально-активні білки коронавірусів та клітин-мішеней за
використання in silico методів (молекулярний докінг, молекулярна динаміка, визначення енергії динамічних
систем), а також протестовано антикоронавірусну дію С60 фулерена у модельних системах in ovo та in vitro.
За використання модельних розрахунків встановлено потенційний сайт зв’язування між 3CLpro (3-
хімотрипсин-подібна протеаза; бере активну участь у спричинені мутацій неструктурних білків) білком
коронавірусів і С60 фулереном. Показано, що С60 фулерен здатний заблокувати взаємодію каталітичної
діади Cys145 і His41 3CLpro білка з будь-якими іншими молекулярними структурами, а відтак - пригнічувати
функціональну активність коронавірусів шляхом порушення відповідних стадій циклу їх реплікації



2. For the first time, the action of C60 fullerene on functionally active proteins of coronaviruses and target cells
was evaluated using in silico approaches (molecular docking, molecular dynamics, determination of the energy of
dynamic systems), and also the anticoronavirus effect of C60 fullerene was tested in in ovo and in vitro model
systems. Using model calculations, a potential binding site was identified between the 3CLpro (3-chymotrypsin-
like protease; it actively involved in the induction of nonstructural protein mutations) protein of coronaviruses and
C60 fullerene. It was shown that C60 fullerene is able to block the interaction of the catalytic dyad Cys145 and
His41 of 3CLpro protein with any other molecular structures, and therefore suppress the functional activity of
coronaviruses by inhibiting the corresponding stages of their replication cycle.
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