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АННОТАЦИЯ 

Ушбу мақолада Autodock дастури ёрдамида 3-гексил хиназолон-4 нинг 

Пикарновирус (PDB ID: 3NKY) билан боғланиши ўрганилган. Ўрганилаётган 

бирикмаларнинг оқсил билан ҳосил қилган боғланиш энергиясининг (БЭ) 

оптимал диапазони -4.33-5.75 ккал/моль ташкил қилади. 
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ВВЕДЕНИЕ 

Маълумки, 3-гексил хиназолон-4 бирикмасига Пикарновирусга қарши 

восита сифатида синаб кўрилган [1-8]. Аммо, ҳозирги вақтгача Пикарновирусга 

қарши самарали дори воситалари топилмади. Ушбу вирусга қарши бир нечта 

бирикмалар In Silico усуллари асосида таклиф қилинган [9]. Аммо, уларнинг 

фармакологик тести бўйича ҳулосалар эълон қилинмади. Назарий жиҳатдан 

таклиф қилинган бирикмаларнинг айримларигина амалиётда ўзини оқлаши 

мумкин. Шуни эътиборга олган ҳолда, Пикарновирусга қарши янги дори 

воситаларини яратиш ва таклиф қилиш долзарб вазифа ҳисобланади. In Silico 

усуллари ичида молекуляр докинг усули муҳим аҳамият касб этади [9]. 

Ушбу мақолада юқорида келтирилган бирикманинг (1-расм) 

Пикарновирус (асосий протеаза-фермент, 2-расм) оқсилига боғланиши Autodock 

4.2 дастурида ўрганилди. Шунингдек, оқсил ҳамда бирикманинг ўзаро 

таъсирланиш энергиясининг мақбул оралиқларини аниқлаш мақсадида 3-гексил 

хиназолон-4 нинг айни оқсил молекуласи билан боғланиш энергиялари 

таққосланди. 
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1-расм. Ўрганилган лиганднинг тузилиш формуласи. 

         
2-расм. 3NKY оқсили фазовий кўриниши ва фаол маркази. 

ТАДҚИҚОТ УСУЛИ 

Пикарновирус оқсили (PDB ID: 3NKY) PDB маълумотлар базасидан юклаб 

олинди ва VGLTools v1.5.7 дастурида қўшимча бирикмалардан тозаланди ҳамда 

молекуляр докинг учун тайёр ҳолатга келтирилди. Фаол марказ атрофидаги 

таъсирлашиш майдони 126•125•122 (А3) ўлчамда белгиланди. Оқсил – лиганд 

молекуляр докинг жараёни 200 циклда олиб борилди. Оқсил фаол марказлари 

P2Rank онлайн серверида топилди. Лиганд молекулаларининг 3NKY оқсилига 

боғланиш энергиялари AutoDock 4.2 дастурида олиб борилди. 

 

1-жадвал. 3-гексил хиназолон-4 нинг Пикарновирус оқсили билан 

боғланишини AutoDock дастури ёрдамида ўрганиш натижалари. 

Лиганд 

Лиганд билан 

водород 

боғланишларда 

иштирок этувчи 

гуруҳ 

Лиганд билан таъсирлашишда иштирок этувчи 

фаол аминокислота қолдиқлари 

3-гексил 

хиназолон-4  
TYR155 

LYS156,PHE157,GLU282,TRP273,ASN280,THR277 , 

TYR155 
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2-жадвал. Лиганд ва оқсил ўртасидаги боғланиш энергиялари 

(∆Gbinding=ккал/моль) 

№ 3-hexylquinazolone-4 

1. -5,75 

2. -5,68 

3. -5,63 

4. -5,56 

5. -5,15 

6. -5,22 

7. -5,20 

8. -4,96 

9. -4,72 

10. -4,33 

 

ҲУЛОСА  

Олиб борилган изланишлар натижасида, амалиётда қўлланилувчи айрим 

воситаларнинг Пикарновирус оқсилига боғланиш энергиялари аниқланди. Ушбу 

бирикмага нисбатан кучлироқ боғланувчи лиганд молекулалари “мақбул ВЕ 

оралиғи” асосида скрининг қилиниши ва излаб топилиши мумкинлиги 3-гексил 

хиназолон-4 мисолида кўрсатиб берилди.  

Ўтказилган тадқиқотлар кимёгарларни таклиф қилинган гипотетик 

бирикмаларни синтез қилишга ундаши ва олинган натижалар мақсадли синтез 

учун асоси бўлиб ҳизмат қилиши мумкин. 
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