In silico pelétec np66deoNg VEMV avaldyov TG vopo&uTvpocding 6t1o évivpo g
Kvkio&uyevaonc-2 (COX-2)
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H vépo&vtupocdin (HT) amoterel €va omd 100 OMUAVTIKOTEPH, QLTOYNUIKGE GUGTATIKG TOV
EALOAOOOD KOl TOV EKYLAIGUOTOC QUAA®V eMAC Kol Owfétel peydAo gvpog PloAoyikng
dpaoTIKOTNTOG (AVTIOEEIOMTIKY, AVTILIKPOPLOKT], OVTIPAEYLOVAOOT, AVTIHONPOUATIKN K.4.).

H xvkhoo&uyovaon (COX) 1 cvuvbetdon g mpootoyravdivng (PGHS) sivar éva évlopo 1o
onoio ovuuetéyel otn ovvleon mpooTayAavovay kot Opoufolavdv amd To apaydovikd
0&0.Méypt otiyung n COX vrdpyel oe dvo 1oopopeég v COX-1 kar mv COX-2 evd
npdopato £xel meptypapel kot pio tpitn wopopen n COX-3. H COX-2 exppaletor oe
otobfepd eminedo oTovV €YKEPOUAO, TOLC VEQPOVG KOl TO, 0GTH €V T EKPPOCT TNG GTOVG
VITOAOUTOVE 16TOVG aVEGVETOL 68 GLVONKEG PAEYUOVIG, VIO TNV EMOPOOCT] TOV KLTTOPOKIVMV
Kot GAA®DV LEGOAUPNTOV TNG GAEYLLOVIG.

310 TAOIGLO TNG EPEVVITIKNG UAG OPAGTNPLOTITOS TOV OPOPA GTNV AVOATTUEN VE®V EVOCEMV
UE OLVOVLAGUEVT] OVTIOEEWOMTIKN KOl OVTIQAEYUOV®DOT Opdor, &xel mpoyuatomowmbel n
ovvbeon véov Amopiiik®dv avaidywv g HT, kot 1 a&oAdynon e avtio&eldmTIKNIG TOVG
opdong pe ™ MEBOGO T™C YMUEWEOTOOYENG TNG AOVUIVOANG. XTNV TOPOLGA EPYOCiol
e€etaoTKeE N IKAVOTNTA TPOGoeaNS vémV 610 gvepyd kévipo g COX-2 (pdb 1CX2) ue
¥pron tov Aoyoukod mpoypaupotoc MAESTRO 2013 — GLIDE 6.0 (Schrodinger) o
teyvikég standard (SP) ko extra (XP) precision. H emtloyn tng ONkng tpdodeong kabmg kot n
EMKVPmOT TG uebddov Tpayuatorombnke pe Ao T0 GLYKPVGTUAAMUEVO UE TNV TPMTEIVY
uéplo S-58. Xvykekpyéva peretnke 1 ocvyyéveln TpOGOECC TOV EVOGEDY KaOdC Kot ot
aAAnAemdpdoelg pe kpioyo apvo&én tov evdpov mov oyxetifovtal e TNV AVOGTUATIKY TOV
dpdon. Atepguvinke o pOAOC TOV QPUVOMKOV VIPOELAIOY KaTO TNV TPOCOEST EVD
onuavtikn Qoivetar va givar 1 aAAnAieniopacn ue T His90 6t0 oynuoticpd decumv
VOPOYOVOL UE TIG TOMKES OUADES TV EVOCEMV.

SoumepaGOTIKG 1 peAET ™ oAAnAemtiopacnc ™ HT kot vémv dopukdv avaAdywv e Ue
0 évlopo COX-2 PBonbd dote vo TPoGdIOPIGTOLY Ol GTEPEOYNUIKEC KOl NAEKTPOVIKEG
OTOITNOELS Y. TNV EUQAVIOT] oYLPNG OVTIOEEWDMTIKNAG OpAcNG GLVOVOGUEVNG WE TNV
KOVOTNTO AVAGTOANG TOV evihLLOV.
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