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Специалист в области структурной биоинформатики и молекулярного моделирования. В фармацевтическом R&D работала с дизайном малых молекул (LBDD, SBDD), комплексами белок–лиганд и белок–белок и молекулярной динамикой. Разрабатывала расчётные пайплайны; использую MD (GROMACS, OpenMM), докинг, FEP, Boltz-2 и Python/RDKit в задачах ранней разработки лекарств.
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· Разработала серии малых молекул для внутриклеточных мишеней; провела in silico валидацию с использованием докинга, молекулярной динамики, Boltz-2 и FEP. Соединения доведены до in vitro тестирования.
· Разработала расчётный пайплайн генерации и фильтрации белок-белковых комплексов и химерных соединений (RIPTAC) с сериями линкеров.
· Разработала модель классификации белковых дегрейдеров и модуляторов на основе 3D-фармакофорных представлений для разделения механизма действия на этапе ранней разработки.

ИБХ РАН, лаборатория оксилипинов
Июнь 2023 -  Июль 2025
· Показала, что комбинированное взаимодействие N-DHA-DA с DOX, TMZ на клеточных линиях LN229, U87 усиливает цитотоксический эффект в 2-2,5 раза.
· Подобрала маркеры для оценки клеточной дифференцировки (nestin, GFAP, EAAT2).
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Молекулярная динамика и анализ:
GROMACS; силовые поля AMBER, CHARMM, Martini, OPLS; OpenMM, Desmond, FEP, VMD, MDAnalysis, ChemDraw

Структурное моделирование и докинг:
Schrödinger Maestro, Boltz-2, PyMOL, AutoDock Vina, OpenBabel, HADDOCK, GRAMM

Python, автоматизация и анализ данных:
Python (RDKit, Pandas, NumPy, scikit-learn, PyTorch, TensorFlow), Bash, Linux, R

Химические базы данных:
SciFinder, Reaxys, ChEMBL, ChemDiv, InterBioScreen
	[bookmark: _y3ljowibii1a]



               
                
	
	Английский язык В2

Биоинформатические проекты

In silico анализ физико-химических свойств и мишеней BPC-157:

· Поиск и приоритизация потенциальных мишеней BPC-157 с использованием анализа мотивов, гомологии подпоследовательностей и сетевого анализа. 
· Верификация гипотез связывания и транспорта через мембрану с помощью MM-GBSA, in silico мутагенеза и MD в водном и мембранном окружении.
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