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Aoasap6smru. 3aMoHaBUM papMalleBTUK KUMEHUHT YCTYBOP Basubanapuial
O6UpHU - IOKOPU OHMOJIOTUK (a0J/UIMKKa 3ra Ba KaM TOKCHUK OVJIraH OpUTHHAJ JOPHU
BOCUTAaJIAPUHU SPATHUIII JKapa€HUHU Te3JIAIITHPUIN XaM/Ja UKTHUCOAUN KUXaTIAaH
OIITUMAaJUIAIITHPUIIAUD. "KilacCUK" yCy/Iap eépaaMua SHIU JOPU MOJIEKYJIaCuHU
Kal¢ 3TUII Ba 6030pra 0JU0 YUKUII yprava 10-12 Hui1 BaKT XaMJa MULIAapAiad
AKII nostap XxapakaTaapHU Taaab sTagu.

"In silico" ycy/ulapy MWJIZIMOHJIA0 IIOTEHIIMA MOJIeKyJajap WYWUJaH 3HT
UCTUKO0J/IIM Ba XaBPCU3 "JIUTaHA" (HOM3O0J MOJJa)/IapHU capasad OJIUIIL, TabCUP
MeXaHU3SMUHU MOJIEKYJIp faparkaja 6amopaTt KUIHII UMKOHHUHY Oepaiu.

TagKuKOT MaKcagM. SJHrU 1opU MOJJaJIapUHU MaKCalIud KUMEBUU CHUHTE3
KWJIUII Ba CKPpUHUHT )KapaéHyapuaa "In silico” (MOJIeKyJIIp JOKKUHT, QSAR Ba ADMET
TaXJIUWIW) VCY/UIAPUHUHT 3aMOHAaBUUM HMMKOHUAT/IAPH, aJrOPpUTMJIApHU Ba
dapmMarieBTHUK TafKUKOT/Iaparu axaMUITUHY Hasapui XaM/a yCIyouu s)KUxXaTaaH
TaXJIWJI KUJIUII Ba 6ax0JIaril.

Marepuas Ba ycy/uiap. TafKHUKOT JaBOMH/IA XaJKapo UIMHUN MabIyMOTJIap
6asasapu (PubMed, Scopus, Web of Science) Ba ¢apMaleBTUK KOMIIBIOTED
TaCTYpJapUHUHI UHMKOHUATJIAPU VpraHWwiIgu. “"In  silico” TagKUKOTJIapUHU
YTKasuIlZa acocuii MaTepyuas cupaTuza Kyruugaru TUsUMiiap Ba 6asasap TaxXJ/Iuil
KUJINHIH:

1. Kuméeuii mysuauwaap 6asacu: IIoTeHITUaI JOPU MOJIEKYJIaJJapUHUHT 2D
Ba 3D TY3SWIMIUIAPMHU OJUII y4yH PubChem Ba ChemSpider 6asasiapupaH
donmanmaHnmagu. MoJieKyajapHU ONTUMasIallTHPUIl ChemDraw Ba HyperChem
JlacTypJapuja amMajira OIIHPHIIIH.

2.buosno2uk HuwoHaap 6a3acu: Kaca/uIMK 4YaKUPYBUYU OKCHJLIAP,
depMeHTIap Ba PerelITOPJIAPHUHT YU YIdaMJIU KPUCTA/UI TYSHIHIIIAPU XaJIKapo
Protein Data Bank (PDB) 6a3acuaH I0K/JIa0 OJTHH/IH.

3.Moaekyasap 00kKKuHZ (Molecular Docking): OKCUJI Ba JIUTaHJ ypTacugaru
¢$a30BUU Ba 3HEPreTUK Ta'bCUPJIAIIYBHU YPraHUII yuyH AutoDock Vina, ArgusLab Ba
Discovery Studio Visualizer 1acTypuil TA BMUHOTJIAPU KYJ/UIAHUIIU.

4ADMET 6a QSAR npozcHo3saaw: MoppajapHUHT (GapMaKOKHHETUK
XyCycusaTIapy (a6copO1iuis, TaKCUMIIaHUIIL, MeTab0JIM3M, IKCKPeIlys) Ba TOKCUKINUK
OpoPUINHU aHUKJAIl MakKcaauaa SwissADME, pkCSM Ba PASS Online Be06-
cepBepJsapyuaH ¢onaTaHUIIN.

HaTtmokasiap Ba yJIapHHHT MyXoKaMacH. "In silico” yCy/IH TOPH BOCUTAJIapUHU
IPATUIIHUHT [AacTJabKu 60CKWUMa KyWUJard ydyra acoCuy WyHaUIIga Xall
KWJIYBYU POJI YHUHANIU:
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1.Bupmyan ckpuHune (Virtual Screening).

2.Mo.1eKyAap 00KKUH2 6a OU3aitlH.

3. PapmakokuHemuka ea xaegcusaukHu 6axoraw (ADMET).

Xysmoca. "In silico" KOMIIBIOTEp MOZEe/UIAIITUPUIIL YCy/UIapyd 3aMOHaBUU
dapmaneBTUK KUMEZA SSTHTHU JOPU BOCUTAJIApPUHU MaKCaJJIUu CUHTE3 KUIUIITHUHT
a’kpaJiMac Ba 9HT caMapaJsid BOCUTacu XyucobaHaau. Vinby énganryB Ocué XaakKapo
MHCTUTYTHU WIMUU-TAAKUKOT HIIapHIa MaxXa/UIMU XOM allléjap Ba CUHTETUK
6UpHUKMasIap acocuia KaM XxapakaT Ba OKOPUY aHUKJIMK OM/IaH capaTOHTa KapIilyk Ba
O0IIIKa SHIY aBJIOJ AOPU BOCHUTAJIAPUHMU JIOMUXaJlalllfa KeHI UCTUKOOoJIapra ara.
MHCTUTYTUMU3 JlabopaTopUslapya KUMEBUU CUHTE3 >KapaéHapUpaH OJIUH
BUpPTyaJl CKPUHUHI Ba MOJIEKYJIIP AOKKHUHI OOCKUWIAPUHU Ma’KOypul >KOpHUUA
9TUIIl MaxXa/UIMh ¢apMalieBTUKa (QaHUHUHT WJIMUU CAJIOXUATHHU XaJaKapo
Iaparkara KyTapHiira XusMaT KWiIagu.
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