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2-трифторацетилциклогексанон бензоилгидразонининг биологик фаоллигини PASS – 

компьютер дастури ёрдамида башорат қилинди. Бу дастур PASS (Prediction Activity Structure 

Substances – Моддаларнинг тузилишига асосан фаоллигини башорат қилиш) Россиялик олимлар 

В.В. Пороиков ҳамда Д.А. Филимоновлар томонидан яратилган [1]. 2-

трифторацетилциклогексанон бензоилгидразони юқори даражада ичакнинг яллиғланиш 

касаллигини даволаш, антиасматик, антиаритрик фаолликни намоён қилиши аниқланди, таҳлил 

натижалари 1-жадвалда келтирилган. 

1-жадвал 

2-трифторацетилциклогексанон бензоилгидразонининг биологик фаоллик кўрсаткичлари 

Бирикма Pa Pi Биологик фаоллик 

H2L
1 

0,934 0,003 
Inflammatory Bowel 

disease treatment 

Ичакнинг яллиғланиш 

касалликларини даволаш 

0,868 0,005 Antiarthritic Антиартритик 

0,833 0,004 Antipsoriatic Антипсориатик 

0,823 0,005 Antiasthmatic Антиастматик 

0,775 0,005 Analgesic, non-opioid 
Аналжезик, опиоид 

бўлмаган 

 

Молекуляр докинг усули кимё ва биологияда рецептор-субстратнинг ўзаро таъсирига 

асосланган янги биологик фаол бирикмаларни аниқлаш учун кенг қўлланилади. Бундан 

ташқари, усул бизга лиганд ёки комплекснинг макромолекула билан ўзаро таъсир 

механизмини ўрганишга ва оқсилнинг фаол марказида лиганднинг қулай конформациясини 

топишга имкон беради. Шуни инобатга олган ҳолда биз 2-трифторацетилциклогексанон 

бензоилгидразонининг Fusarium солани (PDB ID: 3QPC) замбуруғидан олинган оқсил билан 

CB-Dock2 онлайн сервери ёрдамида ўзаро таъсирини ўргандик [2]. Ушбу онлайн серверда 

дастлаб оқсилнинг лиганд билан таъсирлашиш бўшлиқлари изланди, бунда 147, 143, 104, 

100 ва 76 Å3 ҳажмдаги 5 та фаол бўшлиқ маркази аниқланди. Сўнг лиган ва оқсил серверга 

юкланиб, молекуляр докинги амалга оширилди. Оқсил ва лиганднинг ўзаро таъсиридан 

юқоридаги келтирилган бўшлиқларга мос равишда -6,5; -5,0; -5,9; -5,6 ва -6,0 kcal/mol 

энергияга эга фаоллик кузатилди. Натижалар шуни кўрсатадики ҳажми энг катта ва энг 

кичик бўшлиқда лиганднинг фаоллиги юқори бўлади. 

Шунингдек, ушбу лиганднинг ArgusLab дастурида ҳам лиганд-оқсил таъсирига кўра 

молекуляр докинги амалга оширилди. ArgusLab дастурида олинган натижаларга кўра 

лиганд 3QPC оқсилида 59 конформацияда таъсирлашиб, бунда -9,02522 kcal/mol энергияга 

эга фаоллик намоён этди. 
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