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APPLICATION OF SOLID RESIDUES OF CATALYTIC PYROLYSIS OF 
COAL IN THE SILICATE INDUSTRY 

Using the modern methods of analysis, the chemical, phase-mineralogical composition 
of coal of the Maghavuz deposit, as well as solid residues of its catalytic pyrolysis, have 
been studied. Based on the research results, heat-insulating foam glass is synthesized, in 
which the pyrolysis waste also acts as a gas generator. The developed mode of heat 
treatment ensures the production of heat-insulating material with high porosity uniformly 
distributed in the volume, with sufficient mechanical properties. 
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ИССЛЕДОВАНИЕ АНТИМИКРОБНОЙ АКТИВНОСТИ НОВЫХ 
СИНТЕТИЧЕСКИХ ПРОИЗВОДНЫХ ВИННОЙ КИСЛОТЫ 

МЕТОДОМ МОЛЕКУЛЯРНОГО ДОКИНГА 

Производные винной кислоты проявляют антимикробную активность. Используя 
метод молекулярного докинга, исследовано взаимодействие этих лигандов с некото-
рыми ключевыми белками микроорганизмов различных видов, проявляющих патоген-
ность и антибиотик-устойчивость. 
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Введение. В связи с усугублением проблемы мультирезистентности поиск 
новых классов антибактериальных соединений является важнейшей задачей 
современной науки [1]. Исследования новых синтетических производных, 
имидов и комплексных аминосолей природной винной кислоты (ВК) свиде-
тельствуют об антибактериальной активности in vitro против P. aeruginosa, S. 
maltophilia, X. vesicatoria и их потенциальной биодеградируемости почвенными 
непатогенными P. fluorescens, P. chlororaphis, P. taetrolens [2].  

Для выявления механизмов и типов действия некоторых производных 
ВК было проведено исследование взаимодействия с ключевыми белками ан-
тибиотик-резистентности методом молекулярного моделирования и компью-
терного анализа. 
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Материалы и методы. Трёхмерные молекулярные модели исследуе-
мых лигандов были сконструированы нами с использованием принятых прото-
колов по хемоинформатике. Трехмерные модели исследуемых мишеней были 
взяты из базы данных RCSB с PDB ID: 1i69 (OXYR, E. coli); 3fxq (TsaR, P. 
testosterone); 2f78 (BenM, P. aeruginosa). Для докинг-анализа были использо-
ваны программные пакеты AutoDock Vina и AutoDock Tools [3]. Достовер-
ность обеспечивалась пятикратной повторяемостью 20 начальных конформа-
ций для каждого соединения с объёмом виртуального бокса, не превышаю-
щим 27000 Å. Значение континуума исчислений при докингe было взято 500. 
Конформационный анализ взаимодействия проводился при помощи програм-
много пакета BIOVIA Discovery Studio [4, 5].  

Процесс кластеризации и визуализации результатов докинга проводился с 
использованием программы, созданной нами на основе алгоритма FOREL в 
среде Python, позволяющей автоматизировать процесс многоступенчатого 
анализа данных. Исследованные производные ВК были синтезированы сог-
ласно методике, разработанной в НПУА (рис.1) [6]. 

 
      a                                    b                                 c                                      d 

Рис. 1. Синтетические производные винной кислоты. Имиды: a - бензил моноамино 
соль ВК, benzenaminium (2R,3R)-3-carboxy-2,3-dihydroxypropanoate (BAS), b- циклогек-
сил моноамино соль винной кислоты, cyclohexanaminium (2R,3R)- 3-carboxy-2,3-

dihydroxypropanoate (CAS); c- фенилимид ВК, 3,4-dihydoxy-1r-phenyl-3l3-pyrrolidine-
2,5-dione (PhI); d - циклогексилимид ВК,1-cyclohexyl-3,4-dihydroxy-3l3-pyrrolidine-2,5-

dione (CI) 

Результаты. Анализ биоактивности новых производных ВК in silico по-
казал потенциал их взаимодействия с ключевыми сигнальными молекулами, 
формирующими патогенность (рис. 2,3,4). Показано связывание циклических 
и ароматических производных ВК с регуляторами транскрипции TsaR (3FXQ) 
Comamonas testosteroni (P. testosteroni), BenM (2F78) P. aeruginosa и OXYR 
(1I69) E. coli.  
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Рис. 2. Рассчитанные константы связывания синтетических производных винной 
кислоты с белками BenM (2F78), TsaR (3FXQ) и OXYR (1I69) 

     
Рис. 3. Докинг-анализ взаимодействия CAS и PhI с протеином TsaR (3FXQ) 

Таблица 1 

Взаимодействие фенил- , бензил- и циклогексил- производных ВК с белком TsaR 
(3FXQ): PhI – фенилимид ВК, CI – циклогексилимид ВК, CAS –циклогексилмоноамино 
соль ВК, BAS – бензилмоноамино соль ВК, “+*” – водородные связи, “+” – другие 

связи, “-“ – отсутствие связи 

Белок- 
мишень 3fxq 

Лиганд Белок- мишень 
3fxq 

Лиганд 

PhI CI BAS CAS PhI CI BAS CAS 
Ala3 - + - - Ala197 - - + - 

Thr59 - - - + Pro198 - - + - 
Ser60 - - - + Leu261 + - - - 
Ser99 - - + - Leu265 + - - - 

Pro100 - - + - Val280 - - - + 

Met129 - - +* - Ala284 - - - + 

Ala148 - - +* - Ser166 - - + - 
Ser196 - - +* - 
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Таблица 2 

Биофизические параметры взаимодействия производных ВК с белками-мишенями:  
L – лиганд, Kb – константа связывания, ΔG – свободная энергия Гиббса 

 
 

L 

Исследуемые белки-мишени 
1i69 3fxq 2f78 

ΔG 
(kcal/mol) 

Kb ΔG 
(kcal/mol) 

Kb ΔG 
(kcal/mol) 

Kb 

PhI -6,96 ± 0,35 1,18x105 -5,53± 0,27 1,07x104 -6,70± 0,34 7,70x104 
CI -6,41 ± 0,32 4,72x104 -5,90± 0,29 1,99x104 -6,86± 0,34 1,00x105 

BAS -5,81 ± 0,29 1,72x104 -5,32± 0,26 7,65x103 -6,44± 0,32 4,96x104 
CAS -5,78 ± 0,29 1,63x104 -4,45± 0,22 1,75x103 -6,15± 0,31 3,0x104 

Первичный докинг-анализ показал ключевое значение ароматических и 
карбоциклических заместителей во взаимодействии с молекулами белков-ми-
шеней, что свидетельствует об определяющей роли данных групп в проявлении 
антимикробной активности изучаемых новых производных ВК. Данные, по 
сравнению с активностью различных синтетических производных ВК, корре-
лируют с результатами, полученными ранее при анализе биологической актив-
ности бензил-, циклогексил-, фенил- и моноэтаноламино- производных ВК в 
форме моноамино комплексных солей и имидов [7, 8].  

Заключение. Взаимодействия новых производных винной кислоты 
обусловлены положением функциональной группы с формированием разного 
типа химических связей, включая водородные. Это коррелирует с активностью 
соединений с данным типом заместителей при сравнительном анализе воз-
действия бензил-, циклогексил-, фенил и моноэтаноламино- производных вин-
ной кислоты. Помимо этого, данные in vitro испытаний показали большую 
активность циклогексил-производных, по сравнению с бензил- производными. 

В связи с этим циклогексил-, а также бензил-производные винной кислоты 
могут быть рекомендованы для дальнейшего изучения в качестве эффективной 
альтернативы в борьбе против мультирезистентных патогенных микроорга-
низмов различных видов. 
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Գինեթթվի ածանցյալները հակամանրէային ակտիվություն են ցուցաբերում մի 
շարք պայմանականորեն պաթոգեն և ֆիտոպաթոգեն միկրոօրգանիզմների նկատմամբ: 
Դոքինգ վերլուծությամբ հետազոտվել են այդ լիգանդների փոխազդեցությունը հակաբիո-
տիկակայունությունը պայմանավորող, սպիտակուցների հետ, մանրէների տարբեր տե-
սակների պաթոգենությունը և հակաբիոտիկակայունությունը պայմանավորող սպի-տա-
կուցների հետ: 

Առանցքային բառեր. գինեթթվի իմիդներ, գինեթթվի կոմպլեքս աղեր, դոքինգ, 
բազմակայունություն, պայմանականորեն պաթոգեն բակտերիաներ, Pseudomonas: 
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DOCKING ANALYSIS OF ANTIMICROBIAL ACTIVITY OF NEW 
SYNTHETIC TARTARIC ACID DERIVATIVES 

Tartaric acid derivatives show antimicrobial activity. Using the molecular docking 
method, the interaction of the corresponding ligands with some target-proteins of various 
microorganisms, showing pathogenicity and antibiotic resistance, have been studied by 
molecular docking. 

Keywords: tartaric acid derivatives, docking, antimicrobial activity, multi-drug 
resistance, opportunistic pathogenic bacteria, Pseudomonas. 


