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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 конформatsiясини топишга имкон беради. 

Шуни инобатга олган ҳолда биз 2-трифторацетилциклогексанон 

mailto:b.sh.ganiyev@buxdu.uz
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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 (1-расм). Сўнг лиган ва оқсил серверга юкланиб, 

молекуляр докинги амалга оширилди.  

Бўшлиқ 

рақами 

Бўшлиқ 

ҳажми 

(Å3) 

Марказ 

(x, y, z) 

Бўшлиқ 

ўлчами 

(x, y, z) 

 
1-расм. Бўшлиқларни қидириш 

натижалари 

C1 147 -4, -16, 12 14, 4, 6 

C2 143 -6, -1, -10 9, 8, 4 

C3 104 11, -4, 14 5, 10, 7 

C4 100 1, -11, 21 8, 7, 5 

C5 76 -15, -3, -5 6, 5, 4 

 

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 (2-расм). Натижалар шуни кўрсатадики ҳажми энг катта 

ва энг кичик бўшлиқда лиганднинг фаоллиги юқори бўлади. 

   
C1 C5 C3 
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C4 C2 Jami 

2-расм. Оқсилнинг изланган бўшлиқларига лиганднинг ўзаро таъсири 

Шунингдек, ушбу лиганднинг ArgusLab дастурида ҳам лиганд-оқсил 

таъсирига кўра молекуляр докинги амалга оширилди. ArgusLab дастурида 

олинган натижаларга кўра лиганд 3QPC оқсилида 59 конформatsiяда 

таъсирлашиб, бунда -9,02522 kcal/mol энергияга эга фаоллик намоён этди [3]. 

Фойдаланилган адабиётлар 

1. Filimonov D. A. et al. Prediction of the biological activity spectra of organic compounds using 

the PASS online web resource //Chemistry of Heterocyclic Compounds. – 2014. – Т. 50. – С. 

444-457. 

2. Liu, Yang, et al. "CB-Dock2: Improved protein–ligand blind docking by integrating cavity 

detection, docking and homologous template fitting." Nucleic acids research 50. W1 (2022): 

W159-W164. 

3. https://youtu.be/DdMElO1J7lQ 
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Biz tomonimizdan krezollar va diizotsianatlar asosida sintez qilingan N,N′-

geksametilen bis-[(o-krezolilo)-karbamat] ya’ni MEE-1 moddasining In silico 

biologik hossalarini o’rganib, kelajakda qo’llanilishi mumkin bo’lgan sohalarni 

aniqlash maqsad qilib olindi [1]. In silico - bu eksperimentni kompyuterda 

modellashtirish (simulyatsiya) ni bildiruvchi atama va u ko’pincha biologik 

faolliklarini o’rganadi. Yangi moddalardan amaliy foydalanish mumkin bo’lgan 

yo’nalishlarini topish uchun strukturaviy formulalarini “Tuzilish-faoliyat” (SAR) 

munosabatlariga asoslangan PASS Online kompyuterda bashorat qilish dasturi 

yordamida virtual skrining o’tkazildi va 3500 dan ortiq turlarini, jumladan 

farmakoterapevtik ta’sirlar, biokimyoviy mexanizmlar, toksiklik, metabolizm, gen 

ekspressiyasini rostlovchi, tashuvchilar bilan bog’liq faoliyatlar va boshqa 

extimoliy faolliklar 95% aniqlikda o’rganiladi (1-rasm). 

 

https://youtu.be/DdMElO1J7lQ
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	 ko’rish qobilyati: unda А, Е, В6, В12 va rux kabi vitaminlar mavjud bo’lib, ko’z uchun tengsiz foydali mahsulot sanaladi. Shuningdek qovoqda karotinoidlar bo’lib, ular ko’z pardasini mustahkamlar ekan;
	 buyrak: qovoq organizmdagi ortiqcha suyuqlikni chiqarib tashlaydi;
	 go’zallik: А va Е guruh vitaminlari teri, soch va tirnoq sifatini yanada yaxshilaydi;
	 immunitetni ko’taradi[1,2].
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