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Недавно1 нами показано, что комплекс S,S-дихлоропалладат 1,2- бис(изоксазолилметилсульфанил)этана проявляет 
свойства гепатопротекторного агента, а его лиганд способен эффективно ингибировать каталитическую активность 
α-амилазы2, что приводит к снижению гидролиза углеводов в кишечнике, предупреждая развитие сахарного диабета 2 типа.

В настоящей работе выполнен молекулярный докинг с целью уточнения элементов механизма связывания нового 
комплекса палладия I с α-амилазой.

Расчеты выполняли с использованием программы LeadIT 2.3.2 с параметрами по умолчанию3. В молекулярном 
моделировании участвовали все четыре стереоизомера соединения I (R1R2 Ia, S1S2 Ia′, S1R2 Ib, R1S2 Ib′). Для расчетов 
выбрали цепь А макромолекулы с PDB ID 2gvy (www.rcsb.org). Размер моделируемой сферы составлял 2.0 нм. На основании 
оценочной функции FlexX можно предположить, что все четыре энантиомера комплекса I способны эффективно связываться 
с альфа-амилазой. Для всех случаев определены биоактивные конформации моделируемых лигандов. Установлены 
факторы, стабилизирующие их положение в активном центре этого фермента. Эта информация может быть полезной при 
разработке селективных ингибиторов данного фермента.
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