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Изучение структуры белковых молекул позволяет глубже понимать их строение и воз-
можность взаимодействия с определенными лигандами. В данной работе был использован
калиевый потенциал зависимый канал человека hERG (Kv11.1). Мутации в данном кана-
ле приводят к различным сердечным заболеваниям человека, в том числе и к синдрому
удлиненного QT интервала. Для лечения пациентов используют лекарства, активное ве-
щество которых связывается с каналом[1][2]. Выбор наилучшего фармакологического пре-
парата во многом зависит от понимания строения канала. Также немаловажно изучать
взаимодействия канала с различными лигандами, именно так можно подобрать наиболее
подходящий и эффективный препарат.
В предыдущих исследованиях 2017 года была получена структура данного канала в от-
крытом состоянии[] Также есть исследования где предложена модель открытого калие-
вого канала. Также в 2009 году были изучены последствия взаимодействий блокаторов с
hERG и их влияние на физиологию человека[]. В нашей работе планируется моделирова-
ние закрытого hERG и его взаимодействия с различными лигандами, которые закрывают
данный канал.
Таким образом в данной работе была предложена модель закрытого человеческого кали-
евого канала.
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