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Цел на изследването 

Да се симулират взаимодействията между β-амилоидния 

пептид и молекула-инхибитор на агрегацията и да се 

установи механизма на инхибиране.  

Задачи: 

1. МД симулация на системата 1 мол. Аβ : 1 мол. инхибитор 

2. МД симулации на системите 12 мол. Аβ : 12 мол. инхибитор 

и 12 мол. Аβ : 36 мол. инхибитор  
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Първа задача:  

Моделни системи 

Куркумин (CU) 

IC50 = 0,8 μM 

Ферулова киселина (FA) 

IC50 = 5,5 μM 
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МД протокол 

1. Системите са поставени в октаедрични кутии, 

солватирани с изотоничен разтвор на NaCl, при 

постоянни температура (310 К) и налягане (1 бар).  

2. Първоначално енергията на системите е минимизирана 
за 5000 стъпки, последвана от загряване до 310 К (37°C) 

за 1 ns и еквилибриране при постоянно налягане.  

3. Движението на системите е симулирано за 1000 ns при 

постоянни налягане и температура със стъпка от 2 fs. 

4. Координатите на системите са записвани на всяка ns 

(1000 рамки).   
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Резултати 

1 ns 

1000 ns 
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RMSD и RMSF 
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Вторична структура 

helical 

non-  

helical 
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Водородни връзки 

http://www.iict.bas.bg/


http://www.iict.bas.bg       12 

INSTITUTE OF INFORMATION AND 

COMMUNICATION TECHNOLOGIES 

BULGARIAN ACADEMY OF SCIENCES 

ddg-pharmfac.net 

Изводи 

1. CU стабилизира структурата 

на Aβ за първите 50 ns, FA – 

за 700 ns.  

2. И двата инхибитора 

увеличават склонността на 

пептида да заема спирална 

структура.  

3. CU образува с Аβ повече на 

брой и по-дълго живеещи 

водородни връзки, отколкото 

FA. 
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Втора задача: 

Моделни системи 
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Резултати 
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1 μs MD симулация 
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Изводи 

1. CU стабилизира структурата на ансамбъла от 12 Aβ 

молекули бързо и дозо-зависимо.  

2. CU се свързва във вътрешността на ядрото от Аβ 

молекули и увеличава повърхността му.  

3. CU намалява броя на водородните връзки и стеричните 

взаимодействия между Аβ молекули. 

4. CU инхибира първичната нуклеация на Аβ молекули и 

по този начин забавя процеса на агрегация. 
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