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С.А. Кирлан, Е.А. Кантор, Т.С. Соломинова, А.М. Колбин 

МОЛЕКУЛЯРНЫЙ ДИЗАЙН ГЕТЕРОЦИКЛИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИЙ НА ОСНОВЕ  
ЗАКОНОМЕРНОСТЕЙ ТИПА «СТРУКТУРА-ФАРМАКТИВНОСТЬ-ТОКСИЧНОСТЬ»∗   

(Уфимский государственный нефтяной технический университет,   
Научно-исследовательский институт гербицидов и регуляторов роста с опытно-  

экспериментальным производством АН РБ) 

В обзоре изложены результаты исследований зависимости между строением 
азот-, окси-, и серу- содержащих гетероциклических соединений, их фармакологической 
активностью и токсическими свойствами. Представлены следующие перспективные 
группы лекарственных соединений: ингибиторы микросомальной ферментной системы, 
аналоги простагландинов с противоязвенной и уретонической активностью, антиокси-
данты, противовирусные соединения, антигельминтики.  
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∗ Обзорная статья 

ВВЕДЕНИЕ 

В настоящее время стоимость разработки 
нового лекарственного препарата может состав-
лять 500-900 млн. долларов [1-3]. Эффективным 
снижением затрат на поиск новых активных и 
безопасных соединений является применение ме-
тодов молекулярного моделирования in silico на 
основе современных прогнозирующих и эксперт-
ных систем [4-15]. Особый интерес для поиска 
новых лекарственных препаратов представляют 
различные группы гетероциклических соедине-
ний. Например, азолы применяются в качестве 

таких лекарственных средств, как антигельминти-
ки, ингибиторы и индукторы микросомальной 
ферментной системы, бронхолитики, противови-
русные препараты, фунгициды [16]. Аналоги про-
стагландинов широко применяются при сердечно-
сосудистых, воспалительных заболеваниях, при 
бронхиальной астме [18, 19]. Актуальна проблема 
поиска новых низкотоксичных простагландинов с 
разнообразными типами активности, в частности, 
с такими, как противоязвенная и утеротоническая. 
Вещества на базе природных соединений: произ-
водные фенола, ксантина, аминов и имидов, про-
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