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Таблица аффинности и контактов с активным 
центром HDAC6

Ligand name № position Binding energy Number of H-bonds Zn intacte Tyr667 His495 His496 Asp532 Asp534 His536 Asp627

8b
1 -6.994 _

2 -6.368 1

9b 1 -7.124 2

g2-1 1 -8.38 2

g6-1 1 -7.63  3

24c 1 -1.809 1

43c 1

TubA 1 -7.74 1

Vorinostatin 1 -5.872 2

TSA 1 -6.926 3

TSA 5EDU - 2

- связи нет - есть слабая неводоородная связь

- есть энергетически 
невыгодно положение - есть водородная связь



Таблица аффинности и контактов с активным 
центром HDAC6

Вещество Номер 
положения

Энергия 
связывания 

(∆G)

Количество 
водородных связей Zn2+ Tyr667 His495 His496 Asp532 Asp534 His536 Asp627

8b 7 -7.7 2

9b 7 -7.3 2

g2-1 7 -9.2 1

g6-1 8 -7.8 1

Vorinostatin 1 -6.2 2

TSA 2 -7.4 2

Pyroxamide 1 -7 1

TSA 5EDU 2

Обозначения

- связи нет - неводородная связь

- энергетически невыгодно положение - водородная связь / связь с Zn2+



Каноническое связывание Трихостатина А (TSA) со 
вторым каталитическим доменом HDAC6, известное 

из рентген-структурных данных (pdb - «5EDU»)



Валидация подобранных условий докинга – проверка 
связи с уже установленными ингибиторами HDAC6:

TSA, Вориностатом, Пироксамидом
Положение TSA из экспериментальных  данных Положение TSA из данных докинга



Валидация подобранных условий докинга – проверка 
связи с уже установленными ингибиторами HDAC6:

TSA, Вориностатом, Тубастатином А
Вориностат Тубастатин А



«8b» и «9b» - производные индирубина
8b 9b



«g2-1» и «g6-1» - производные виндолин-подобных 
(монотерпеноидных индольных) алкалоидов

g2-1 g6-1



«24c» и «43c»
24c 43c
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