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Анализ связывания производных 1,4-ди- и 1,4,5-тризамещенных 1Н-1,2,3-триазолов белком MurB
Анализ структур лиганд-белковых комплексов соединений 1–17 и белков А и В позволил выявить 

общие закономерности связывания. Для упрощения описания связывания веществ 1–17 белками А 
и B были введены условные обозначения областей активного центра белка MurB. Так, гидрофобная 
область, образованная неполярной частью флавинового кольца кофермента ФАД и связывающим его 
липофильным карманом, была обозначена как область ФАД (рис. 7). Данный фрагмент является мало-
полярным и обладает достаточным размером для связывания больших липофильных заместителей три-
азольного цикла. Кроме того, в структуре активного центра имеется еще одна крупная липофильная 
область, образованная аминокислотными остатками, находящимися в структуре β-поворота (область 
β-поворота) (см. рис. 7). Эта область участвует в связывании липофильных заместителей триазольного 
цикла, однако ввиду ее меньшего размера аффинность липофильных заместителей к ней должна быть 

Рис. 6. Совмещенные активные центры белков О (бежевый цвет) и В (зеленый цвет). 
 Связывающие субстрат аминокислотные остатки белка В выделены серым цветом

Fig. 6. Superimposed active sites of protein O (beige) and B (green).  
Aminoacid residues of protein B are colored in grey

Рис. 7. Поверхность активного центра белка А. Поверхность кофермента ФАД показана зеленым цветом,  
область ФАД – желтым, область β-поворота – розовым 

Fig. 7. The surface of active site of protein A. Surface of FAD is colored in green,  
FAD region is colored in yellow, β-turn region is colored in pink


