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диссертационной работы Коц Екатерины Щмитриевны
<Молекулярное моделирование механизмов регуляции

активности ферментов человека),

представленной на соискание ученой степени кандидата физико-математических наук

по специальности 02.00.17 - математическая и квантовая химия

В работе представлены результаты исследования механизмов регуляции
катшIитической активности ферментов человека методaми современного

суперкомlrьютерного молекуJIярного моделирования. Особенность данной работы состоит

в том, что автор применяет самые разнообразные методические подходы для полного

описания биофизических свойств ферментов.
В работе исследован полный каталитический цикл фермента аспартоацилазы;

предложены аллостерические сайты самоактиваI!ии и самоингибирования этого фермента
и описано влияние четвертичной структуры белка на ферментативн},ю функцию.
Основные выводы данной работы представлены в виде рассчитанной кинетической схемы

системы аспартоацилаза - N-ацетиласпартат и находятся в согласии с экспериментальной

кривой, опубликованной в литературе.

Результаты работы опубликованы в 10 статьях в рецензируемых научных изданиях,

в том числе в высокорейтинговьтх международных изданиях, а также апробированы на

российских и международньгх конференциях, что свидетельствует о высоком уровне
проведенных исследований.

В качестве замечания можно отметить следующее: в качестве начального

приближения геометрии системы для процесса образования комплекса аспартоацилазы с

N-ацетиласпартатом в активном сайте взята система с открытыми воротами белка, что не

соответствует кристаллографическим данным. Возможно именно конформационный

переход является скорость-определяющим в данном процессе.

Полнота проведенного исследования, научная новизна и апробация резупьтатов
позволяет считать, что диссертационная работа Коц Е.Д. полностью соответствует

критериям, оrrределенным лл. 2.1-2.5 Положения о присуждении ученых степеней в

Московском государственном университете имени М. В. Ломоносова, и соответствует

паспорту специЕIльности 02.00.17 - математическаrI и квантов€uI химия, а её автор, Коц

Екатерина ,Щмитриевна, заслуживает присуждения ученой степени кандидата физико-
математических наук.
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