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Annotatsiya. Ushbu maqolada goramol terisidan ajratib olingan | tip kollagen hamda topinambur
(Helianthus tuberosus L.) ildiz tugunaklaridan ajratib olingan inulin o‘rtasidagi molekulyar o‘zaro ta’sirlar
molekulyar docking usuli yordamida o‘rganildi. Kollagen va inulin molekulalari o‘rtasidagi bog‘lanish
energiyasi, faol bog‘lanish markazlari hamda aminokislota qoldiglarining ishtiroki aniglandi. Molekulyar
docking natijalari kollagen:inulin tizimida bir nechta energetik jihatdan qulay bog‘lanish markazlari
mavjudligi, eng bargaror kompleks C4 konfiguratsiyasida kuzatilib, docking energiyasi -5,9 kkal/mol ni tashkil
etdi. Ushbu holatda GLN10, ARG11, GLY12, GLU13, ARG14, GLY15, PHE16 va PRO17 aminokislota
qoldiglari inulin bilan o‘zaro ta’sirlashuvi aniqlandi. Olingan natijalar kollagen:inulin kompozitsiyani
farmatsevtika, biotibbiyot va ozig-ovgat sanoatida funksional biomateriallar ishlab chigish uchun ilmiy asos
bo‘lib xizmat qiladi.

Kalit so‘zlar: kollagen, inulin, topinambur, molekulyar docking, kompleks

Kirish. Kollagen biologik to‘gimalarning etilgan. Inulin suvda yaxshi erishi, zaharli emasligi
asosiy strukturaviy ogsillaridan biri  bo‘lib, va biologik parchalanishi sababli ozig-ovgat

sutemizuvchilar organizmidagi umumiy ogsil sanoatida va tibbiyotda keng qo‘llanmoqda [4, 5].
massasining taxminan 25-30% tashkil qiladi. 4
Aynigsa, | tip kollagen teri, pay va suyak

to‘qimalarida keng tarqalgan bo‘lib, yuqori

mexanik mustahkamlik va biologik moslikka ega

[1]. So‘nggi yillarda kollagen asosidagi

biomateriallar regenerativ tibbiyot, dori tashuvchi Hog
tizimlar va yara goplamalari ishlab chigishda keng \
go‘llanilmoqda  [2]. Kollagenning biologik '
xossalarini  yaxshilash magsadida uni tabiiy

polisaxaridlar bilan modifikatsiyalash muhim ilmiy

yo‘nalishlardan biri hisoblanadi. Polisaxaridlar Mg o
kollagenning gidrofilligini, elastikligini va biologik
faolligini oshirishi aniglangan [3]. o o
Elrl III
H H"D
. H"?r"u—’%,ﬂ 0 2-rasm. Inulin molekulasining tuzilishi
{ O H H
AL 3”‘&'1’\—"}(@ o Molekulyar docking biomolekulalar
o {"H i ° % o ofrtasidagi o‘zaro ta’sirlarni modellashtirishda
od o 1% Wl 0 samarali hisoblash usullaridan biri hisoblanadi.
HyH g o, f"u Ushbu usul ligand va makromolekula orasidagi eng
N H bargaror konformatsiyani hamda bog‘lanish
. oﬁ_j‘ 0 energiyasini  aniglash  imkonini  beradi  [6].
w0 A It AutoDock Vina dasturi yugori aniglikdagi docking
o H natijalari berishi bilan biomolekulyar tadgigotlarda
1-rasm. | tip kollagen tarkibidagi aminokislotalar keng qollaniladi [7]. L
ketma-ketligi Kollagen-polisaxarid tizimlarida
aminokislotalarning faol roli mavjud. Aynigsa,
Inulin esa B-(2—1) bog‘lar orqali bog‘langan arginin, glitsin va glutamin qoldiglari vodorod
fruktoza qoldiglaridan tashkil topgan tabiiy fruktan bog‘lari hosil gilishda muhim ahamiyatga ega [8].
bo‘lib, prebiotik va biofaol xususiyatlarga ega. Mazkur aminokislotalar polisaxaridlarning
Topinambur tugunaklari inulinning asosiy tabiiy gidroksil guruhlari bilan elektrostatik va vodorod
manbalaridan biri hisoblanadi. Ushbu o‘simlik bog‘lari hosil gilishi natijasida kompozitsiyaning

tarkibida 60-80% gacha inulin mavjudligi gayd barqarorligi oshadi.
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Tadgigot magsadi. Qoramol terisidan ajratib
olingan | tip kollagen hamda topinambur ildiz
tugunaklaridan  olingan inulin  molekulalari
o‘rtasidagi o‘zaro ta’sirlarni molekulyar docking
usuli yordamida o‘rganish, ularning bog‘lanish
energiyasini, faol markazlarini va aminokislota
goldiglarining ishtirokini aniglashdan iborat.

Materiallar va metodlar. Tadgigot obyekti
sifatida Tadqiqot ob’yekti sifatida qoramol terisidan
ishgoriy-tuzli gidrolizlab olingan | tip kollagen
strukturasi va topinambur inulini strukturasi ligand
sifatida olingan.

Kollagen va inulin molekulyar modellarini
tayyorlash. Tadgigotda I tip kollagenning uch spiral
tuzilmasi Protein Data Bank (PDB) bazasidan
olingan struktura modeli asosida qo‘llanildi.
Molekulyar modellashtirish jarayonida kollagen
molekulasining barcha vodorod atomlari qo‘shildi
hamda struktura energetik minimallashtirish orgali
bargaror holatga keltirildi. Ogartirilmagan suv
muhitini  modellashtirish magsadida fiziologik
sharoitga mos ionlashgan holat hisobga olindi.
Inulin molekulasi optimallashtirilgan holda ligand

sifatida qo‘llanildi. Docking jarayonida grid box
o‘lchami ~ 24x24x24 A etib  tanlandi.
Komplekslarning bog‘lanish energiyasi kkal/mol
birligida baholandi. Hosil bo‘lgan komplekslarning

vizualizatsiyasi  Discovery Studio Visualizer
dasturida bajarildi [9].
Termodinamik baholash. Bog‘lanish

jarayonining bargarorligi erkin energiya gqiymatlari
orgali baholandi. AutoDock Vina tomonidan
hisoblangan Vina score giymatlari ligand va
retseptor o‘rtasidagi o‘zaro ta’sir intensivligini
ifodalovchi nisbiy ko‘rsatkich sifatida qabul qilindi.
Eng past energiya giymatiga ega kompleks eng
bargaror tizim sifatida garaldi.

Statistik va taqgoslash. Olingan natijalar
mavjud ilmiy adabiyotlar bilan solishtirilib,
tadgiqot natijalarining ishonchliligini  oshirish
hamda ularni  xalgaro  ilmiy  kontekstga
moslashtirish imkonini berdi.

Natijalar va ularning muhokamasi.
Kollagen va inulin o‘rtasida bir nechta energetik
jihatdan qulay bog‘lanish  konfiguratsiyalari
kuzatildi (1-jadval).

1-jadval

Kollagen:inulin tizimi uchun molekulyar doking natijalari

CurPocket | Vina | Bo'shlig |Markaz
identifikatori |hisobi | hajmi (A% | (x,y, 2)

Kontakt qgoldiglari

C4 -5.9 16

-13, 9, 12Chain A: GLN10 ARG11 GLY12 GLU13 ARG14 GLY15
PHE16 PRO17

Chain B: ARG11 ARG14

Chain C: ARG11 GLY12 GLU13 GLY15 PHE16

C2 -5.7 22

3, 14,9 Chain A: ARG11 GLY12 GLU13 GLY15 PHE16

Chain B: GLN10 ARG11 GLY12 GLU13 ARG14 GLY15
PHE16 PRO17

Chain C: PRO7 GLY9 GLN10 ARG11 GLY12 GLU13 ARG14

C5 -5.7 14

-2, 13, 15Chain A: GLY9 GLN10 ARG11 GLY12 GLU13 ARG14
GLY15 PHE16 PRO17

Chain B: GLY9 GLN10 ARG11 GLY12 GLU13 ARG14
GLY15 PHE16 PRO17

Chain C: ARG11 GLU13 PHE16

C1 5.1 23

-4, 5,12 Chain A: GLN10 ARG11 GLY12 GLU13 ARG14 GLY15
PHE16 PRO17

Chain B: ARG11 ARG14

Chain C: GLY12 GLU13 GLY15 PHE16

Eng past docking energiyasi C4 hududida
aniglanib, -5,9 kkal/mol ni tashkil etdi. Ushbu
holatda GLN10, ARG11, GLY12, GLU13, ARG14,
GLY15, PHE16 va PRO17 aminokislota goldiglari
inulin bilan faol o‘zaro ta’sir hosil gilgan. C2 va C5
konfiguratsiyalarida mos ravishda -5,7 kkal/mol
energiya kuzatildi. Bu giymatlar kollagen:inulin
tizimining termodinamik jihatdan barqarorligini
ko‘rsatadi. C1 hududida docking energiyasi mos

gayd etildi. Aynigsa, arginin qoldiglari elektrostatik
ta’sirlar orqali inulinning gidroksil guruhlari bilan
kuchli  bog‘lanish  hosil qilgani aniglandi.
Ligandning (inulin qoldig‘i) kollagen yuzasidagi
bo‘shliglarga joylashuvi tahlil qilindi (3-rasm).

kkal/mol

ravishda  -5,1 bo‘lib,  boshqa
konfiguratsiyalarga nisbatan nisbatan sustroq
bog‘lanish kuzatildi. Biroq ushbu holatlarda ham
ARG11, GLU13 va PHE16 qoldiglarining ishtiroki

s 20
o™

3-rasm. Kollagen yuzasida inulinning joylashuvi
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3-rasmda  keltirilgan  sirt  morfologiyasi
tahliliga ko‘ra, kollagenning uch spiral-fibrillyar
tuzilishi orasida mavjud mikrobo‘shliglar inulin
molekulalarining joylashishi uchun qulay muhit
yaratgan. Inulinning ushbu bo‘shliglarga kirib
borishi  kollagen matritsasining  gidrofilligini
oshiradi. Bu esa uning suvni yutish va namlikni
saglash xususiyatlarini yaxshilashga xizmat giladi.
Shuningdek, inulinning kollagen yuzasida bir tekis
tagsimlanishi kompozitsiya strukturasida
molekulalararo kuchlanishlarni kamaytirib,
elastiklikning oshishiga olib keladi. Inulinning
kollagen yuzasida fazoviy joylashuvi
kompozitsiyaning bioparchalanish tezligini
boshqgarishda ham muhim omil bo‘lib xizmat qilishi
mumeKin. Kollagen:inulin kompleksidagi
molekularlarning o‘zaro bog‘lanish mexanizmi 4-
rasmda keltirilgan. Vizualizatsiya natijalarida inulin
molekulasi kollagenning bir nechta aminokislota
goldiglari bilan ko‘p nugqtali o‘zaro ta’sir hosil
qilganligi aniqlandi. Kompleks hosil bo‘lishida
ARG11, GLY12, GLU13, ARG14 va PHE16
goldiglari asosiy faol markaz sifatida ishtirok etgani
kuzatildi. Aynigsa, arginin goldiglarining guanidin
guruhlari hamda inulinning gidroksil guruhlari
orasida kuchli vodorod bog‘lari hosil bo‘lishi
kompleksning bargarorligini oshirgan. GLU13
qoldig‘ining karboksil guruhi esa ligand bilan
elektrostatik va dipol-dipol o°zaro ta’sirlarda
gatnashgani ehtimol gilinadi.

Shuningdek, GLY12 va GLY15 kabi glitsin
goldiglarining  mavjudligi  kollagen  spiral
strukturasining moslashuvchanligini  ta’minlab,
ligandning ogsil ichki gismiga yaginlashishiga
yordam bergan. PHE16 aromatik qoldig‘i esa
gidrofob stabilizatsiyada muhim rol o°ynashi
mumekin. 4-rasmda kuzatilgan ko‘p sonli vodorod
bog‘lari kollagen va inulin o‘rtasida bargaror
supramolekulyar tizim hosil bo‘lishini tasdiglaydi.

4-rasm. Kollagen:inulin kompleksidagi bog‘lanish
mexanizmi

Kollagenning tabbiy uch spiral fragmentlari
orasida inulinning joylashishi kompozitsiyaning
uch o‘lchamli strukturasini zichlashtirib,
kompozitsiyaning strukturaviy yaxlitligini oshirishi
mumekin.

Xulosa. Kollagen va inulin o‘rtasidagi
molekulyar o‘zaro ta’sirlar docking usuli
yordamidagi tahlil natijalari, tizimida bir nechta
barqaror bog‘lanish markazlari mavjudligini
ko‘rsatdi. Eng qulay hudud C4 konfiguratsiyasida
kuzatilib, docking energiyasi -5,9 kkal/mol tashkil
etdi. ARG11, GLY12, GLU13, ARG14, PHE16 va
PRO17 aminokislota qoldiglari asosiy faol markaz
sifatida  aniglanib, ular inulinning gidroksil
guruhlari bilan vodorod va elektrostatik bog‘lar
hosil gilishi aniglandi. 3D vizualizatsiya natijalari
inulinning kollagen yuzasidagi gidrofil
bo‘shliglarga samarali joylashishini ko‘rsatdi. Bu
esa kompozitsiyaning namlikni saglash, biologik
faollik va elastiklik xususiyatlarini oshirish
imkonini beradi.
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