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abstract 

We report molecular dynamics calculations of enzyme Hemagglutinin- Neuramidase from 
human parainfluenza virus type III in complex with inhibitors Zanamivir and Oseltamivir. 
Computational analysis indicates high stability of these complexes in dynamic equilibrium 
conditions. Whilst Oseltamivir has more averaged number of hydrogen bonds, more hydrophobic, 
less hydrophilic surfaces, much higher solvation free energy and more salt bridge created 
between ligand and protein, Oseltamivir’s IC50 is much higher than Zanamivir one. Besides it 
there are much more atomic distances of < 0.35nm between Zanamivir and protein than between 
Oseltamivir and protein. It means that the inhibition activity of Zanamivir is caused by a 
similarity of its molecular geometry and binding pocket which could make Zanamivir enter more 
closely the bottom of binding site than Oseltamivir.   

 
I - Më ®Çu 

HiÖn nay ®ang phæ biÕn hai lo¹i thuèc 
chèng virus H5N1 lµ oseltamivir (OTV- 
Tamilflu) vµ zanamivir (ZMR-Relenza). OTV 
®· ®−îc c¸c nhµ khoa häc ViÖt Nam tËp trung 
nghiªn cøu [1] dùa trªn nguån cung cÊp axÝt 
shikimic tõ hoa håi. Do Tamilflu cã thÓ ®iÒu trÞ 
b»ng con ®−êng uèng vµ kh«ng g©y ph¶n øng co 
th¾t phÕ qu¶n nh− Zelenza nªn chiÕm ®Õn # thÞ 
phÇn d−îc phÈm. Trong thêi gian gÇn ®©y ®· 
xuÊt hiÖn nh÷ng chñng virus kh¸ng Tamilflu [2, 
3], nguy c¬ vÒ viÖc H5N1 chuyÓn thµnh virus 
cóm ng−êi ®ang ®e däa toµn nh©n lo¹i trong ThÕ 
kû 21 nµy. ViÖc tiÕp tôc nghiªn cøu cÊu tróc 
phøc t¹o nªn gi÷a c¸c thÓ ®ét biÕn cña enzym 
Neuramidase còng nh− c¸c thÓ virus cóm ng−êi 
vµ thuèc chèng virus gióp chóng ta t×m hiÓu b¶n 
chÊt øc chÕ enzym cña thuèc trªn c¬ së ®ã ®Ò 
xuÊt c¸c ph−¬ng h−íng tæng hîp thuèc míi.  

Trong Protein Data Bank kh«ng thÊy nh÷ng 
d÷ liÖu cÊu tróc phøc liªn quan ®Õn phøc gi÷a 
OTV vµ enzym Hemagglutinin - Neuramidase 
tö virus cóm ng−êi typ III (human parainfluenza 
virus type III) (viÕt t¾t lµ HN3) chØ t×m thÊy mét 
sè cÊu tróc phøc víi ZMR [4]. C«ng tr×nh nµy 
tr×nh bµy c¸c kÕt qu¶ sö dông kÕt hîp ph−¬ng 
ph¸p g¾n kÕt (docking) víi ph−¬ng ph¸p ®éng 
lùc ph©n tö (MD) ®Ó dù b¸o cÊu tróc phøc OTV 
víi (HN3) tõ virus cóm ng−êi typ III, so s¸nh 
víi cÊu tróc phøc t−¬ng øng cña ZMR ®Ó t×m ra 
sù kh¸c biÖt cÊu tróc ®Æc tr−ng ¶nh h−ëng ®Õn 
ho¹t tÝnh thô ®éng enzyme cña hai lo¹i thuèc. 

Ph−¬ng ph¸p tÝnh 

CÊu tróc cña phøc phèi tö - protein ®−îc x¸c 
®Þnh tr−íc tiªn b»ng phÇn mÒm QUANTUM 
(ph−¬ng ph¸p docking) t×m c¸c vÞ trÝ g¾n kÕt −u 
tiªn cña phèi tö trªn enzym (vÞ trÝ c¸c nguyªn tö 
cña protein ®−îc cè ®Þnh) [5]. Sau ®ã, ph−¬ng
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H×nh 1: Ph©n tö Oseltamivir (a), Zanamivir (b) vµ vÞ trÝ cña Zanamivir trong vïng ho¹t ®éng cña 

HN3 dù b¸o tõ QUANTUM (h×nh que) vµ trong tinh thÓ 1v3e. (v¹ch) 
 
ph¸p ®éng lùc ph©n tö ®−îc thùc hiÖn trªn phÇn 
mÒm GROMACS [6] víi mét vµi cÊu tróc ban 
®Çu kh¸c nhau nhËn ®−îc tõ ph−¬ng ph¸p 
docking ®Ó x¸c ®Þnh cÊu tróc trung b×nh tèi −u. 
Tr−íc khi thùc hiÖn tÝnh to¸n g¾n kÕt OTV trªn 
HN3, chóng t«i ®· thùc hiÖn viÖc g¾n kÕt ZMR 
trªn HN3. 

D÷ liÖu ®Çu vµo cña nh÷ng tÝnh to¸n nµy lµ 
cÊu tróc phøc ZMR víi HN3 cã m· ID 1v3e 
trong PROTEIN DATA BANK [4]. Sau khi ®· 
lo¹i bá c¸c phèi tö, protein ®−îc xö lý trùc 
tuyÕn trªn phÇn mÒm WHAT IF [7] ®Ó bæ sung 
c¸c axit amin ch−a hoµn chØnh vµ cÊp ph¸t 
hydrogen cho ph©n tö. CÊu h×nh dù b¸o cã n¨ng 
l−îng g¾n kÕt cao nhÊt trïng khíp tèt nhÊt víi 
cÊu tróc tinh thÓ (h×nh 1). Tuy vËy, RMSD vÉn 
cßn cao (6,0 A). Sù kh¸c biÖt cã thÓ lµ do viÖc 
g¾n kÕt trªn QUANTUM ®· ®−îc thùc hiÖn 
trong ®iÒu kiÖn vÞ trÝ cè ®Þnh cña c¸c nguyªn tö 
cña protein. V× thÕ, cÊu tróc nµy chØ nªn sö dông 
nh− lµ cÊu tróc ban ®Çu gÇn ®óng cho c¸c tÝnh 
to¸n MD kÕ tiÕp.   

Quy tr×nh tÝnh ®éng lùc ph©n tö ®· ®−îc 
tr×nh bµy trong [8] bao gåm: i) Tèi −u cÊu h×nh 
hÖ m« pháng tho¹t tiªn b»ng 5000 b−íc thuËt 
to¸n L-BFGS sau ®ã b»ng 5000 b−íc thuËt to¸n 
®−êng dèc nhÊt. ii) §−a hÖ vÒ c©n b»ng nhiÖt vµ 
cùc tiÓu ho¸ ®−îc thùc hiÖn tiÕp tôc b»ng c¸ch 
tÝnh 5000 b−íc ®éng lùc Langevin (ngÉu nhiªn) 
ë thÓ tÝch kh«ng ®æi. ThuËt to¸n LINCS ®−îc sö 
dông ®Ó c−ìng bøc c¸c liªn kÕt hydrogen theo 
c¸c tham sè mÆc ®Þnh, iii) TÝnh 50000 b−íc 
®éng lùc ph©n tö ë ¸p suÊt kh«ng ®æi ®Ó tiÕp tôc 

®−a hÖ vÒ c©n b»ng nhiÖt. §iÒu nhiÖt Berendsen 
®−îc sö dông. iv) TÝnh ®éng lùc ph©n tö 250000 
b−íc (t−¬ng øng víi 500 ps) ë thÓ tÝch kh«ng 
®æi theo c¸ch t−¬ng tù víi b−íc 2 ®Ó thu ®−îc 
c¸c gi¸ trÞ trung b×nh (production). Thõa sè c¾t 
kho¶ng t¸c dông xa cña t−¬ng t¸c L-J (sc_alpha) 
lµ 0,5, t−¬ng t¸c L-J vµ Coulomb gÇn ®−îc c¾t ë 
9A vµ sö dông mÉu PME cho phÇn kho¶ng t¸c 
dông xa, danh môc l©n cËn còng ®−îc tÝnh víi 
cïng kho¶ng c¸ch nh− lùc Coulomb gÇn (rlist = 
rcoulomb = 1,0 nm). ViÖc tÝnh to¸n MD còng 
d−îc thùc hiÖn víi phøc ZMR-HN3 ®Ó kiÓm 
chøng quy tr×nh tÝnh khi ®èi chiÕu cÊu h×nh MD 
cña phøc víi cÊu tróc tinh thÓ trong Protein Data 
Bank. KÕt qu¶ so s¸nh cÊu tróc protein trªn phÇn 
mÒm WHAT IF [7] cho gi¸ trÞ RMSD b»ng 0,8 
A. Sù phï hîp tèt gi÷a cÊu tróc MD vµ cÊu tróc 
tinh thÓ cña phøc ZMR-HN3 lµ c¬ së quan träng 
®Ó thùc hiÖn c¸c tÝnh to¸n MD tiÕp theo. 

KÕt qu¶ vµ th¶o luËn 

G¾n kÕt Oseltamivir lªn Hemagglutinin 
Neuramidase  

Chóng t«i ®· thùc hiÖn g¾n kÕt OTV trªn 
HN3 vµ lùa chän mét vµi cÊu h×nh g¾n kÕt cã 
n¨ng l−îng g¾n kÕt cao nhÊt tõ kÕt qu¶ tÝnh to¸n 
trªn phÇn mÒm QUANTUM. H×nh 2 biÓu diÔn 
cÊu tróc cña phøc cã n¨ng l−îng g¾n kÕt cao 
nhÊt (cÊu h×nh 1) d−íi d¹ng sîi (víi protein) –
que (víi phèi tö) vµ sù ®Þnh vÞ cña OTV t¹i vÞ trÝ 
g¾n kÕt trªn mÆt protein HN3.
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H×nh 2: CÊu tróc cña phøc Oseltamivir- Hemagglutinin Neuramidase. A. D−íi d¹ng sîi 
(protein) vµ que (phèi tö). B. D−íi d¹ng mÆt (protein) vµ que (phèi tö) 

 

  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

B¶ng 1: IC50 vµ n¨ng l−îng (kJ/mol) cña c¸c cÊu h×nh dù b¸o cña phøc  

 

 IC50 (µMol/L) E bind Ee+Esol Evdw TdS Etor 

OTV –HN3 

1 0.000124787 -22.7203 -4.5007 -30.4915 -13.5214 -1.2494 

2 0.000249915 -20.9649 9.0053 -36.8407 -2.6373 4.2332 

3 0.000312011 -20.4039 2.3900 -31.6037 -7.5721 1.2377 

4 0.001108270 -17.2002 5.8313 -29.6826 -2.3325 4.3187 

ZMR – HN3 

1 0.000018487 -27.5468 -10.4006 -35.9349 -13.7596 5.0291 

2 0.000019464 -27.4166 -23.5572 -29.8180 -15.7025 10.2561 

3 0.000027358 -26.5562 -14.3646 -31.2575 -18.1479 0.9181 

4 0.000309043 -20.4281 -10.6280 -25.9575 -9.5480 6.6094 

 
Ph©n tÝch so s¸nh 2 cÊu tróc cã n¨ng l−îng 

g¾n kÕt cao nhÊt cña hai phèi tö OTV vµ ZMR 
trªn HN3 ®−îc tr×nh bµy trªn b¶ng 1. Tõ b¶ng 1 
cã thÓ rót ra mét sè nhËn xÐt sau ®©y: 

1. Trong sè c¸c phÇn gãp vµo Ebind, th× 
phÇn gãp entropy kh«ng kh¸c nhau, trong khi ®ã 
n¨ng l−îng van der Waals vµ tæng n¨ng l−îng 
tÜnh ®iÖn vµ solvat ho¸ cña ZMR lín h¬n so víi 
OTV.  

2. N¨ng l−îng g¾n kÕt ZMR víi HN3 m¹nh 

h¬n OTV vµ v× thÕ IC50 cña OTV cao h¬n cña 
ZMR (6,75 lÇn). 

KÕt qu¶ nµy trïng hîp kh¸ tèt víi thùc 
nghiÖm. Theo d−îc ®iÓn liÒu dïng ®iÒu trÞ cóm 
cña OTV (Tamilflu) lµ 75 mg (0,24 mM) hai 
lÇn/ngµy, trong khi cña ZMR (Relenza) chØ lµ 
10mg (0,03 mM) hai lÇn/ngµy [9] (Ýt h¬n 8 lÇn). 

§éng lùc ph©n tö (MD) cña phøc 
Hemagglutinin Neuramidase víi Oseltamivir vµ 
Zanamivir 
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M« pháng ®éng lùc ph©n tö cña phøc 
Hemagglutinin Neuramidase víi Oseltamivir vµ 
Zanamivir cho chóng ta biÕt thªm nhiÒu th«ng 
tin vÒ cÊu tróc vµ ®éng lùc cña hai hÖ phøc nµy 
trong ®ã quan träng nhÊt lµ: c¸c ®¹i l−îng nhiÖt 
®éng trung b×nh vµ tÝnh bÒn cña phøc trong ®iÒu 
kiÖn c¸c nguyªn tö tham gia chuyÓn ®éng nhiÖt 
(gäi t¾t lµ tÝnh bÒn ®éng), sè cÆp nguyªn tö cã 
kho¶ng c¸ch gÇn, sè liªn kÕt hydro, sè cÇu 
muèi, gi¶n ®å Ramachandran, diÖn tÝch cã thÓ 
tiÕp cËn dung m«i, RMSD vµ hÖ sè tù khuÕch 
t¸n ...  

1. B¶ng 2 tr×nh bµy mét sè ®¹i l−îng nhiÖt 
®éng trung b×nh cña hÖ phøc OTV-HN3 vµ 

ZMR-HN3 trong ®iÒu kiÖn c©n b»ng ®éng. So 
s¸nh c¸c gi¸ trÞ nhiÖt ®éng gi÷a 2 phøc cho thÊy 
yÕu tè t−¬ng t¸c Coulomb ®ãng gãp tíi 99% thÕ 
n¨ng ©m vµ ®ãng vai trß chñ chèt quyÕt ®Þnh 
ho¹t tÝnh øc chÕ cña phèi tö. Xem xÐt c¸c phÇn 
gãp vµo sù kh¸c biÖt thÕ n¨ng (-610 kJ/mol) cña 
2 phøc th× còng thÊy râ vai trß cña t−¬ng t¸c 
Coulomb (®ãng gãp tíi 90% trong khi t−¬ng t¸c 
L-J vµ c¸c xo¾n kh«ng chÝnh t¾c (improper) l¹i 
cã t¸c dông theo chiÒu ng−îc l¹i (Ä mang dÊu 
d−¬ng). §iÒu nµy cã sù kh¸c biÖt víi kÕt qu¶ 
tÝnh to¸n docking (b¶ng 1) trong ®ã lùc van der 
Waals cã t¸c dông thuËn tíi sù kh¸c biÖt n¨ng 
l−îng g¾n kÕt gi÷a phèi tö vµ protein.

 
B¶ng 2: Mét sè ®¹i l−îng nhiÖt ®éng trung b×nh cña hÖ OTV-HN3 vµ hÖ ZMR-HN3  

N¨ng l−îng 
(J/mol) 

Trung b×nh Th¨ng gi¸ng 

OTV-HN3 ZMR-HN3 Ä OTV-HN3 ZMR-HN3 

LJ-14 2585.46 2567.59  17.87 77.517 74.637 

Coulomb-14 44474.10 44597.40  -123.30 128.326  113.480 

LJ (gÇn)  48869.70 48827.10 42.60 700.017 687.548 

Coulomb (gÇn) -445645.00 -445420.00 -225.00 1026.290 1049.390 

Coulomb (xa) -116121.00 -115767.00 -354.00 88.692 82.280 

Xo¾n proper 3083.87 3099.79 -15.92 77.038 76.946 

Xo¾n improper 2237.26 2229.50 7.76 66.640 65.634 

ThÕ n¨ng -453782.00 -453172.00 -610.00 651.115 648.847 

§éng n¨ng 87946.10 87985.80 -39.70 458.872 456.875 

Tæng n¨ng -365836.00  -365186.00  650.00 801.140 796.976  

NhiÖt ®é (K) 301.175 301.165 0.010 1.570 1.564 

¸p suÊt (bar) -69.907 -88.947 19.040 172.229 170.615  

Cv (J/mol K)  12.4723  12.4723 0.000  

 
2. TÝnh IC50 trªn phÇn mÒm QUANTUM 

®èi víi cÊu h×nh trung b×nh thu ®−îc sau 500 ps 
m« pháng ®éng lùc ph©n tö ®· ®−îc tèi −u trong 
ch©n kh«ng thu ®−îc c¸c gi¸ trÞ IC50 cña phøc 
OTV-HN3 vµ ZMR-HN3 lÇn l−ît lµ 0.00167896 
vµ 0.000285673 ®Òu cao h¬n h¼n so víi c¸c cÊu 
h×nh g¾n kÕt tèi −u t−¬ng øng ®−îc tr×nh bµy 
trong b¶ng 1 (0.000124787 víi OTV-HN3 vµ 

0.000018487 víi ZMR-HN3). Tuy r»ng gi¸ trÞ 
IC50 cao chøng tá n¨ng l−îng g¾n kÕt nhá 
(phøc kÐm bÒn h¬n) so víi c¸c cÊu h×nh x¸c 
®Þnh ®−¬c tõ c¸c ph−¬ng ph¸p docking nh−ng 
còng chøng tá r»ng ®ã lµ c¸c cÊu h×nh bÒn trong 
®iÒu kiÖn m« pháng ®éng lùc ph©n tö. C¸c phèi 
tö vÉn ®Þnh vÞ trong t©m ho¹t ®éng cña protein 
HN3. 
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Kh¶o s¸t gi¶n ®å Ramachandran cña cÊu 
tróc trung b×nh cña phøc HN3-OTV vµ HN3-
ZMR cho c¸c gi¸ trÞ lÇn l−ît lµ -3.530 vµ -3.866. 
Nh×n chung, c¶ hai cÊu tróc ®Òu cã gi¸ trÞ h¬i 
thÊp. Cã thÓ lµ trong tr¹ng th¸i c©n b»ng ®éng sè 

axit amin n»m trong vïng t−¬ng øng cho phÐp 
trªn gi¶n ®å Ramachandran gi¶m ®i khi mµ c¸c 
nguyªn tö ®Òu ®−îc cÊp ®éng n¨ng ®Ó chuyÓn 
dÞch khái vÞ trÝ c©n b»ng.

H×nh 3: Sè cÆp nguyªn tö cã kho¶ng c¸ch 
nhá h¬n 0,35 nm trong tiÕn tr×nh m« 

pháng MD phøc ZMR-HN3 (mµu ®en) vµ 
OTV-HN3 (mµu ghi) 
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H×nh 4: DiÖn tÝch tiÕp cËn dung m«i cña ZMR 
(mµu ®en) vµ OTV (mµu ghi) bao gåm mÆt kþ n−íc 

(®−êng liÒn) vµ ¸i n−íc (®−êng chÊm) 

H×nh 5: Minh häa vÞ trÝ g¾n kÕt cña c¸c phèi tö trong t©m ho¹t ®éng trong 
cÊu tróc trung b×nh MD cña phøc ZMR-HN3 (a) vµ OTV (b) 
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4. §iÓm kh¸c biÖt râ rÖt gi÷a hai phøc cã thÓ 
quan s¸t ®−îc ë chç sè cÆp nguyªn tö gi÷a 
protein vµ phèi tö cã kho¶ng c¸ch nhá h¬n 0,35 
nm trong phøc ZMR-HN3 nhiÒu gÊp h¬n 2 lÇn 
so víi phøc OTV-HN3 trong suèt tiÕn tr×nh m« 
pháng (h×nh 3). Trong ®ã sè liªn kÕt hydro trung 
b×nh gi÷a phèi tö vµ protein trong ZMR (1,647) 
còng l¹i nhá h¬n so víi phøc OTV-HN3 
(2.253).  

5. Sè cÇu muèi t¹o nªn gi÷a phèi tö vµ 
protein trong phøc OTV lµ 3 (Arg 283, Glu 135, 
Glu268) trong khi kh«ng cã mét cÇu muèi nµo 
®−îc t¹o nªn gi÷a ZMR vµ protein. Bëi v× cÇu 
muèi trong protein dïng ®Ó chØ liªn kÕt ion 
t−¬ng ®èi yÕu gi÷a c¸c axit amin tÝch ®iÖn 
d−¬ng (nh− lµ arginine hoÆc lysine) vµ c¸c axit 
amin tÝch ®iÖn ©m (nh− lµ axit asparatic hoÆc 
axit glutamic) nªn d−êng nh− lµ cã nghÞch lý: 
ZMR ®i s©u vµo hÏm trong t©m ho¹t ®éng cña 
protein nh−ng l¹i kh«ng h−íng c¸c t©m tÝch ®iÖn 
vµo c¸c axit amin cã ®iÖn tÝch tr¸i dÊu. Ph¶i 
ch¨ng yÕu tè h×nh häc cã vai trß quyÕt ®Þnh ®Õn 
ho¹t tÝnh øc chÕ enzym h¬n lµ t−¬ng t¸c tÜnh 
®iÖn? Ph©n tÝch diÖn tÝch tiÕp cËn dung m«i cña 
hai phèi tö cho thÊy (h×nh 4) ZMR cã diÖn tÝch 
bÒ mÆt ¸i n−íc lín h¬n OTV nh−ng phÇn diÖn 
tÝch kþ n−íc l¹i nhá h¬n. Riªng biÕn thiªn n¨ng 
l−îng tù do solvat hãa trung b×nh (mÉu tr−êng 
liªn tôc) <D Gsolv> cña ZMR (6,9 kJ/mol/nm2) 
nhá h¬n h¼n so víi OTV (22.76.9 kJ/mol/nm2) 
(kh«ng biÓu diÔn trªn h×nh vÏ). 

6. Kh¶o s¸t tÝnh chÊt ®éng lùc cña hai hÖ 
phøc cho thÊy nÕu trung b×nh thèng kª ®−îc 
thùc hiÖn trong kho¶ng tõ 100ps ®Õn 500ps hÖ 
sè tù khuÕch t¸n cña OTV xÊp xØ víi cña protein 
(0.0056 (+/- 0.0117) so víi  0.0065 (+/- 0.0071) 
x 10-5cm2/s) trong khi ®ã ZMR cã hÖ sè tù 
khuÕch t¸n 5 lÇn cao h¬n protein (0.0555        
(+/-0.0520) so víi 0.0125 (+/-0.0028).10-5cm2/s) 
vµ 10 lÇn cao h¬n OTV trong phøc cña nã.  

TÊt c¶ nh÷ng ®iÒu t−ëng nh− lµ nghÞch lý 
®èi víi viÖc ZMR cã IC50 nhá h¬n h¼n (tøc lµ 
häat tÝnh thô ®éng cao h¬n h¼n) so víi OTV cã 
thÓ hiÓu lµ lµ ZMR tiÕn s©u vµo vïng lâm cña 
t©m ho¹t ®éng, chñ yÕu do cã cÊu h×nh t−¬ng 
thÝch víi vïng nµy (xem h×nh 5). Gi¶ thiÕt vÒ 
b¶n chÊt t−¬ng thÝch cÊu h×nh cña thuyÕt ®a vÞ 
Balandin [10] cã thÓ gîi ý cho mét sù gi¶i thÝch 
vÒ −u thÕ häat tÝnh thô ®éng enzym HN3 cña 

ZAN cao h¬n h¼n so víi OTV. 

KÕt LuËn 

TÝnh to¸n ®éng lùc ph©n tö phøc gi÷a enzym 
Hemagglutinin-Neuramidase tõ human 
parainfluenza virus typ III vµ c¸c chÊt thô ®éng 
Zanamivir vµ Oseltamivir ®· ®−îc thùc hiÖn. 
KÕt qu¶ tÝnh to¸n cho thÊy tÝnh æn ®Þnh cao cña 
c¸c phøc trong ®iÒu kiÖn c©n b»ng ®éng. Trong 
khi Oseltamivir cã sè liªn kÕt hydrogen nhiÒu 
h¬n, nhiÒu bÒ mÆt kþ n−íc, Ýt bÒ mÆt −a n−íc 
h¬n, sè cÇu muèi gi÷a phèi tö vµ protein nhiÒu 
h¬n, n¨ng l−îng tù do solvat hãa cao h¬n nhiÒu 
so víi Zanamivir th× IC50 cña Zanamivir l¹i nhá 
h¬n nhiÒu so víi Oseltamivir. §ång thêi, sè c¨p 
nguyªn tö cã kho¶ng c¸ch < 0,35 nm gi÷a 
Zanamivir vµ protein còng cao h¬n h¼n so víi 
Oseltamivir. §iÒu ®ã cã nghÜa lµ do cã h×nh häc 
ph©n tö t−¬ng thÝch víi t©m ho¹t ®éng, 
Zanamivir cã thÓ ®i s©u xuèng ®¸y t©m ho¹t 
®éng t¹o nªn kh¶ n¨ng øc chÕ enzym lín h¬n 
h¼n so víi Oseltamivir.  
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Liªn hÖ: NguyÔn Häa My 

Khoa Hãa häc 
Tr−êng §¹i häc Khoa häc Tù nhiªn 
§¹i häc Quèc gia Hµ Néi 
19 Lª Th¸nh T«ng, Hoµn KiÕm, Hµ Néi. 


