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Молекулярний докінг 4-((фуран-2-ілметил)аміно)-3,5-диметил-1-(2-арил-2-

оксоетил)-1,2,4-триазолій бромідів із пептиддеформілазою бактерій 

Андрій Гоцуля, Тетяна Британова* 

Запорізький державний медико-фармацевтичний університет 
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Вступ. Стрімке зростання антибактеріальної резистентності сприяє формуванню значних ви-

кликів для сучасної медицини та стимулює пошук нових ефективних антимікробних агентів. 

У цьому контексті застосування in silico підходів, зокрема молекулярного докінгу, набуває 

особливої актуальності, оскільки дає змогу раціоналізувати процес створення біологічно ак-

тивних сполук. Серед різноманіття органічних сполук особливу увагу дослідників приверта-

ють гетероциклічні системи, зокрема похідні 1,2,4-триазолу, які відомі своїм широким спект-

ром біологічної активності. Завдяки здатності взаємодіяти з різними молекулярними міше-

нями ці сполуки розглядаються як перспективна основа для створення нових антимікробних 

засобів, здатних подолати проблему резистентності. 

Метою роботи стала оцінка потенційної антимікробної активності серії 4-((фуран-2-ілме-

тил)аміно)-3,5-диметил-1-(2-арил-2-оксоетил)-1,2,4-триазолій бромідів шляхом молекуляр-

ного докінгу до пептиддеформілази бактерій (ПДФ). 

Матеріали та методи. Молекулярний докінг реалізовувався з використанням програмного за-

безпечення AutoDock Vina та бази даних Protein Data Bank. Структури досліджуваних сполук 

були змодельовані в ChemOffice (ChemDraw 2.0) та MarvinSketch 6.3.0, з наступною геометри-

чною оптимізацією в HyperChem 8. Візуалізацію комплексів «ліганд-мішень» здійснювали у 

програмі Discovery Studio Visualizer з подальшим аналізом природи та типів міжмолекулярних 

взаємодій. 

Результати та обговорення. Молекулярний докінг показав, що досліджувані 4-((фуран-2-

ілметил)аміно)-3,5-диметил-1-(2-арил-2-оксоетил)-1,2,4-триазолій броміди мають високу спо-

рідненість до активного центру ПДФ E. coli та S. aureus. Найнижчі значення енергії зв’язу-

вання виявлено для нітрозаміщених похідних, зокрема сполук із орто-нітрогрупою, предик-

тивна активність яких перевищувала еталонний інгібітор актінонин. Основними типами взає-

модій у комплексах були водневі, π-катіонні, π-алкільні та Ван-дер-Ваальсові зв’язки із зали-

шками ARG, GLU, HIS, LEU та VAL. Встановлено, що такі замісники як NO2- та OH-групи 

арильного фрагменту досліджуваного ряду сполук посилюють зв’язування з ферментом, тоді 

як OCH3-група знижуює спорідненість. Одержані результати свідчать, що нітро- та гідроксо-

заміщені арильні фрагменти є важливими структурними компонентами 4-((фуран-2-ілме-

тил)аміно)-3,5-диметил-1-(2-арил-2-оксоетил)-1,2,4-триазолій бромідів, які з високою вірогід-

ністю можуть впливати на ПДФ бактерій. 

Висновки. Досліджені 4-((фуран-2-ілметил)аміно)-3,5-диметил-1-(2-арил-2-оксоетил)-1,2,4-

триазолій броміди здатні утворювати стабільні комплекси з ПДФ E. coli та S. aureus, що підт-

верджує доцільність подальших експериментальних досліджень їх антимікробної активності.  
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