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Для полученных значений удельной активности был проведен линейный корреляционный анализ 
со значениями модуля энергии связывания исследуемых соединений с белком MurB соответствующего 
организма (рис. 9).

Линейная корреляция позволила получить следующие уравнения связи:
АE. coli = 0,639 |∆GA| – 0,766, R 2 = 0,862;
АS. aureus = 0,687 |∆GB| – 1,51, R 2 = 0,680,

где АE. coli , АS. aureus –  удельная активность соединений по отношению к E. coli и S. aureus соответственно; 
GA, GB – модуль энергии связывания для белков A и B соответственно.

Значение коэффициента линейной аппроксимации (R 2 ) выше 0,6 является показателем хорошей кор-
реляции между массивами данных типа структура – действие, полученных в результате молекулярно-
го моделирования биологических систем [33]. Поскольку для найденных зависимостей коэффициент 
линейной аппроксимации превышает 0,6, описательная способность предложенного механизма актив-
ности 1,4-дизамещенных 1Н-1,2,3-триазолов может считаться удовлетворительной для прогнозирова-
ния антимикробной активности новых 1,4-дизамещенных 1Н-1,2,3-триазолов.

Заключение
На основании анализа литературных данных о современных противомикробных препаратах и механиз-

мах их биологической активности выделена предположительная мишень действия 1,4-ди- и 1,4,5-тризаме-
щенных 1Н-1,2,3-триазолов – белок уридиндифосфат-N-ацетиленолпирувилглюкозамин редуктаза (MurB). 
Исходя из полученных в результате докинга конформаций представительного ряда 1,4-ди- и 1,4,5-триза-
мещенных 1Н-1,2,3-триазолов в активных центрах белка MurB микроорганизмов E. coli ATCC 25922 
и S. aureus ATCC 6538, установлены белок-субстратные взаимодействия, определяющие антибактериаль-
ную активность замещенных 1Н-1,2,3-триазолов. В частности, с увеличением размеров липофильных 
заместителей в триазольном цикле значение рассчитанной активности возрастает, что соответствует дан-
ным, полученным in vitro. 

Рассчитанные значения энергий связывания для изученных 1,4-дизамещенных 1Н-1,2,3-триазолов хо-
рошо коррелируют с их экспериментально определенной антибактериальной активностью, что позволяет 
использовать установленные особенности соответствующих белок-субстратных взаимодействий для целе-
направленного дизайна новых эффективных антибактериальных препаратов на основе 1Н-1,2,3-триазолов.
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Рис. 9. Корреляция модуля энергии связывания и удельной активности соединений 1–5, 8–17  
по отношению к E. coli ATCC 25922 (а) и S. aureus ATCC 6538 (б)

Fig. 9. Binding energy – specific activity correlation plots of tested compounds 1–5, 8–17  
with respect E. coli ATCC 25922 (a) and S. aureus ATCC 6538 (b)


