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Для определения возможных сайтов связывания флуорофора БСА применяли метод молекулярного 
докинга. Так, наибольшая аффинность соединения 1 наблюдается для двух сайтов связывания – Суд-
лоу Ⅰ (С1) и Судлоу Ⅱ (С2) – бычьего сывороточного альбумина. Значения свободных энергий связыва-
ния соединения 1 в соответствующих активных центрах БСА составили –9,4 и –8,5 ккал/моль. Сайты С1 
и С2 отвечают за связывание различных гидрофобных молекул и за транспорт БСА таких лекарственных 
препаратов и биологически активных соединений, как варфарин, гидроксихинолин, производные на-
фталимида и т. д. [49; 50]. Графическое изображение локализации сое динения 1 в сайтах связывания С1 
и С2 бычьего сывороточного альбумина представлено на рис. 6 и 7. В случае локализации соединения 1 
в С1 ближайшее окружение фенильного заместителя флуорофора составляют остатки таких неполярных 
аминокислот, как TYR149, LEU259. Фрагмент BF2 соединения 1 стабилизирован водородной связью 
между гуанидиновым фрагментом остатка ARG217 и атомами фтора соединения 1. При локализации 
флуорофора в С2 ближайшее гидрофобное аминокислотное окружение составляют PHE133, TYR160, 
ILE181 и LEU115, аналогично стабилизирующие связывание соединения 1 с БСА.

Рис. 6. Рассчитанная локализация соединения 1  
в активном центре С1 бычьего сывороточного альбумина  

и его ближайшее аминокислотное окружение
Fig. 6. Calculated localisation of compound 1 in the C1 active site  

of bovine serum albumin and its’ closest amino acid surrounding

Рис. 7. Рассчитанная локализация соединения 1  
в активном центре С2 бычьего сывороточного альбумина 

и его ближайшее аминокислотное окружение
Fig. 7. Calculated localisation of compound 1 in the C2 active site  

of bovine serum albumin and its’ closest amino acid surrounding


