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Молекулярный докинг широко используется для изучения взаимодействий белок-лиганд, а также для разработки лекарств. Данный метод позволяет достаточно быстро, не проводя экспериментального скрининга, который занимает длительное время, подобрать пары белок-лиганд, которые эффективно связываются для последующих исследований in vitro и in vivo. Данный факт очень важен в сложившейся в 2020 году ситуации. Пандемия коронавируса Covid-19 показала, что разработка противовирусных лекарств является актуальной задачей современности. Следует отметить, что клинические исследования лекарственных соединений занимают несколько лет, поэтому в первую очередь перспективным представляется оценить возможность использования уже одобренных для медицинской терапии соединений.  Поэтому целью настоящей работы являлось моделирование связывания хлорина е6 c белками коронавируса SARS-CoV-2, направленное на поиск оптимальной мишени в структуре коронавируса для его ингибирования. SARS-CoV-2 включает в себя ряд белков: 4 структурных, 7 дополнительных и 15-16 неструктурных. Все белковые структуры для докинга были загружены из баз данных белковых молекул https://www.rcsb.org/ и https://zhanglab.ccmb.med.umich.edu/COVID-19/. Структура хлорина e6 была минимизирована методом DFT B3LYP в программе ORCA4. Молекулярный докинг выполнялся в пакете Autodock Vina. Полученные результаты приведены на рисунке 1. Судя по полученным данным наибольшую аффинность связывания хлорина е6 наблюдается в случае неструктурных белков 3 и 12, а также нуклеопротеином (N). Нуклеопротеин N и Nsp12 играют важную роль в сборке вириона, участвуют в транскрипции субгеномной вирусной РНК, а также репликации вируса. Nsp3, называемая также папаин-подобной протеиназой также играет важную роль в репликации вируса. Высокая аффинность связывания хлорина е6 с белками, ответственными непосредственно за репликацию вируса позволяет предполагать, что хлорин е6 может быть перспективным ингибитором репликации вирусов, что обуславливает необходимость проведения дальнейших исследований in vitro и in vivo.
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Рисунок 1. Энергия связи протеин-хлорин е6.
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