
The antioxidant activity of the synthesized Schiff bases was also analyzed in suspensions of liver mitochondria isolated 
from Wistar rats. The research results allow alleging that Schiff bases containing hesperetin make a favorable influence on 
defense of isolated mitochondria from oxidative stress in vitro. 
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ВЛИЯНИЕ ОСНОВАНИЙ ШИФФА НА АНТИОКСИДАНТНУЮ АКТИВНОСТЬ IN VITRO 

Результаты проведенных исследований позволяют утверждать, что основания Шиффа, синтезированные на 
основе гесперетина оказывают благоприятное влияние на защиту изолированных митохондрий от оксидативного 
стресса в условиях in vitro. 
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ИСПОЛЬЗОВАНИЕ МЕТОДОВ IN SILICO 
ПРИ УСТАНОВЛЕНИИ САЙТОВ СВЯЗЫВАНИЯ 

1-АНИЛИНОНАФТАЛИНО-8-СУЛЬФОНАТА (1,8-ANS) С ГЕМОГЛОБИНОМ ЧЕЛОВЕКА 

В настоящее время использование методов in silico становится целесообразным при определении специфиче-
ских сайтов связывания лигандов с высокомолекулярными соединениями - белками и нуклеиновыми кислотами. 
Благодаря использованию данного подхода становится возможным предсказывать структуру вероятного межмо-
лекулярного комплекса, а также судить о его свойствах. Например, методами молекулярного моделирования по-
казано существенное различие в характере связывания гетеротропных аллостерических эффекторов 2,3-дифос-
фоглицерата (DPG) и инозитолгексафосфата (IHP) с R- и Т-формами гемоглобина человека. Было установлено, 
что сайтом специфического связывания указанных эффекторов в оксигемоглобине человека является кластер 
аминокислот, расположенный с противоположной стороны от входа в центральную регуляторную полость, а 
именно положительно заряженных остатков a l-Lys99, a,-lys99, a,-Argl41 и a2-Argl41. С другой стороны, такой 
известный флуоресцентный зонд, как 1,8-ANS, обычно применяемый для зондирования гидрофобных белков, 
используется и при исследовании гемоглобина человека. Предположительно 1,8-ANS способен взаимодейство-
вать с участками макромолекулы, которые содержат положительно заряженные остатки аминокислот Arg, Lys 
или His, формируя, таким образом, собственное гидрофобное микроокружение, заставляющее зонд флуоресци-
ровать. Целью настоящего исследования явилось установление сайтов специфического связывания 1.8-ANS с 
оксигемоглобином человека методами молекулярного моделирования. 

Молекулярное моделирование (докинг) и расчет свободной энергии комплексов проводились при помо-
щи программного обеспечения PyRx-Python Prescription 0.8 (The Scripps Research Institute). Исходная структура 
оксигемоглобина (lHHO.pdb) получена из базы данных высокомолекулярных соединений http://www.rcsb.org. 
Молекула 1,8-ANS (2ап_ехр) получена из базы данных низкомолекулярных структур Уппсальского универси-
тета http://xray.bmc.uu.se/hicup. Графическое представление полученных молекулярных комплексов 1,8-ANS 
с оксигемоглобином проводилось при помощи программного комплекса «Discover)' Studio Client» v2.5.0.9164 
(Accelrus Software, Inc.). 
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В результате исследования обнаружен специфический сайт связывания 1,8-ANS с оксигемоглобином чело-
века в области, характерной для гетеротропных аллостерических эффекторов - DPG и IHP, а именно: a |-Lys99, 
a,-lys99, a,-Argl41 и a,-Argl41. Значение свободной энергии наиболее вероятного комплекса, полученного ме-
тодами молекулярного моделирования, составило -8,64 ккал/моль. Таким образом, показана принципиальная 
возможность того, что специфический сайт связывания гетеротропных аллостерических эффекторов гемогло-
бина человека, находящегося в оксигенированном состоянии, совпадает и для флуоресцентного зонда 1,8-ANS. 

DrazdouA. S. 
IN SILICO METHODS TO DETERMINATION 

1-ANILINONAPHTHALENE-8-SULFONATE BINDING SITE (1,8-ANS) IN HUMAN HEMOGLOBIN 

It is found that specific binding site heterotrophic allosteric effectors DPG and IHP in human oxyhemoglobin is 
identical for 1,8-ANS. 
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ИЗУЧЕНИЕ ПОТЕНЦИАЛА ИНТЕГРАЛЬНОЙ ТОКСИЧНОСТИ И МУТАГЕННОЙ 
АКТИВНОСТИ ОБРАЗЦОВ СТОЧНЫХ ВОД, ОБРАБОТАННЫХ 

ЭЛЕКТРОЛИЗНЫМИ И ЭЛЕКТРОХИМИЧЕСКИ АКТИВИРОВАННЫМИ РАСТВОРАМИ 

Среди известных методов обеззараживания сточных вод наибольшее распространение получили облучение 
ультрафиолетом, хлорирование и озонирование. Перспективным и альтернативным методу обеззараживания 
газообразным хлором, является метод обеззараживания воды с использованием электролизного гипохлорита на-
трия (далее - ГПХН) и электрохимически активированного раствора анолита нейтрального (далее - АН). 

Целью настоящей работы является изучение токсичности полученных электролизного ГПХН и ЭАРА 
нейтрального дезинфицирующих растворов для оценки безопасности предложенных методов обеззараживания 
сточных вод с позиции медицинской экологии. 

Биотестирование проводили с использованием батареи тестов, состоящей из водных организмов различных 
уровней организации: водорослей Chlorella vulgaris, ракообразных Daphnia magna (Cladocera), оценку мутаген-
ности - теста Эймса. 

В условиях эксперимента образцы сточных вод после обработки ГПХН и после обработки ЭАРА, не об-
ладают потенциальным мутагенным действием при оценке с использованием Salmonella typhimurium ТА 97 
в условиях без метаболической активации. 

Оценка токсичности с использованием люминесцентного бактериального теста и тестов на дафниях и во-
дорослях выявила, что растворы электролизного гипохлорита натрия (ГПХН3752) и электрохимически активиро-
ванного анолита (АН]46) с содержанием остаточного свободного хлора 1,56 мг/дм3 и 1,7 мг/дм3 соответственно, 
обладали допустимой степенью токсичности, а также сточные воды, обработанные данными растворами, не 
проявили острого токсического действия. 

Использование в процессе водоподготовки вновь созданных препаратов требует проведения всесторонних 
исследований, в том числе и оценки экотоксичности остаточных концентраций этих веществ с целью обоснова-
ния их экологической безопасности. Сточные воды, обработанные дезинфектантами в рабочих концентрациях 
после выдерживания экспозиции, могут оказывать токсическое действие на среду обитания, что обусловлено 
содержанием остаточных количеств дезинфектантов. 

Проведенные экспериментальные исследования по оценке экотоксичности сточных вод, обработанных рас-
творами электролизного гипохлорита натрия и электрохимически активированного анолита из расчета содер-
жания остаточного хлора в пределах концентраций хлора, регламентируемых действующими санитарными нор-
мами и правилами, свидетельствуют об отсутствии экотоксичности препаратов. Выявленные закономерности 
отсутствия токсического воздействия остаточных концентраций препаратов являются критерием экологической 
безопасности предложенных методов обеззараживания сточных вод, что определяет преимущество по срав-
нению с другими методами хлорирования при их использовании для обеззараживания хозяйственно-бытовых 
сточных вод. 
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