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Орто-фенилендиамин (OPD) имеет свойства, позволяющие его использование как 

субстрата пероксидаз [1] и, аналогично o-катехолам и o-аминофенолам, для цитохрома c [2]. 

Цитохромы c и пероксидазы имеют гем в качестве редокс-активной группы. Также 

N-ацил-OPD производные могут ингибировать гистон деацетилазы (HDACs). HDACs имеют 

ион Zn2+, связанный с остатками His и Asp этих белков [3]. С другой стороны, 

7-нитробензоксадиазольные (NBD) производные аминов способны хорошо поглощать 

видимый свет и даже флуоресцировать и используются как молекулярные пробы [4] для 

различных белков. Наиболее близким прототипом к полученному соединению является 

N-NBD-пара-аминофенол – флуорогенный субстрат пероксидаз [5]. Мы синтезировали 

NBD-производное OPD (NBD-OPD гидрохлорид) используя доступные NBD-Cl и OPD. Его 

чистота определялась ТСХ и спектрофотометрией. Для предварительной оценки 

спектрофотометрических свойств NBD-OPD мы провели основанный на Autodock Vina 

обратный виртуальный скрининг, используя оригинальную программу-помощник 

FYTdock [6], набор PDB структур цитохромов c и Zn-содержащих β-лактамаз бактерий и 

другие (всего 500 структур). Значения теоретической энергии связывания (Ebind) были -10,5 

(для РНКазы, PDB 3bk2) до -5,3 (для цитохрома c, PDB 3o1y). Для структур лактамаз PDB 

2hb9, 5lcf, 5mm9 and 4ua4 (Ebind от -9,1 до -8,8) -NH2 группа была вблизи иона цинка, что 

предполагает возможность ингибирования. Для структуры цитохрома c (PDB 6cun) была 

показана колокализация -NH2 группы и Fe, что означает возможность окисления. 

Полученные данные дают ориниентир о многовектрности изучения этого соединения. 
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