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Ввиду высокой липофильности заместители в  триазолах 1–17 располагаются преимущественно 
в  гидрофобных частях активного центра белка А: небольшие занимают область β-поворота, а боль-
шие – область ФАД. Следует отметить, что для соединений 3, 10, 12 и 16 наблюдается максимальная 
энергия взаимодействия с белком А, вероятно, в связи с реализацией наиболее эффективных гидрофоб-
ных взаимодействий между пара-этинилфенильным заместителем и соответствующим ему по геоме-
трическим характеристикам углублением в области ФАД.

Расположение 1,4,5-замещенных 1Н-1,2,3-триазолов 6 и 7 в активном центре белка А отличается 
от расположения 1,4-дизамещенных производных 1,2,3-триазола. Данные соединения образуют водо-
родные связи между триазольным циклом и остатками Lys217 и Gln288. Заместители в положениях 1 
и 4 триазольного цикла занимают липофильную область, образованную Tyr125, Tyr190 и Tyr254, в то 
время как заместитель в положении 5 располагается в области β-поворота. В силу конформаций, полу-
ченных в результате докинга, 1,4,5-тризамещенные 1Н-1,2,3-триазолы имеют отличающуюся от 1,4-ди-
замещенных производных связь структура ‒ действие ввиду различного положения данных соедине-
ний в активном центре белка. 

Анализ взаимодействия триазолов 1–17 с белком В. Как и в случае белка А, для белка В также  
проводился анализ структур лиганд-белковых комплексов с  соединениями 1–17 (табл. 2). Активные 
центры белков A и  В обладают рядом различий, что, вероятно, является причиной неодинаковой  

Рис. 8. Полученные в результате докинга конформации соединений 2, 10, 14 в активном центре белка А (а)  
и соединений 3, 10, 13 в активном центре белка В (б). Водородные связи изображены линиями красного цвета

Fig. 8. Active site conformations of 2, 10, 14 in protein A (a) and 3, 10, 13 in protein B (b).  
Hydrogen bonds are shown as red lines


