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Моделирование межмолекулярных взаимодействий позволяет получить 

оптимальные, согласно установленным критериям компьютерных программ, 

пространственные структуры различных комплексов биомищеней с рецептора-

ми, ферментами, ингибиторами.  Для анализа этих комплексов очень важно оп-

ределить движущие cилы, способствующих их дальнейщему связыванию. Све-

дения, посвященные систематическому изучению этих механизмов, в литерату-

ре носят отрывочный характер. В связи с этим актуальной задачей является це-

ленаправленное изучение различных модельных систем производных дигидро-

кверцетина и определение межмолекулярных взаимодействий их на клеточном 

уровне организма.    

Воссоздание молекулярных систем, отвечающим этим взаимодействиям, 

и оптимизация с последующим конструированием химических соединений, ос-

новывается на теоретическом прогнозировании химических и биологических 

свойств новых синтезированных ацильных производных дигидрокверцетина с 

помощью метода молекулярного моделирования.  Для молекулярного дизайна 

новых производных   проводили докинг лигандов в построенную модель вы-

бранного рецептора и отбирали лиганды, для которых предсказано наибольшее 

сродство к рецептору. Стыковка докинга лигандов в активные центры проводи-

лось с использованием генетического алгоритма с быстрым упрощенным опре-

делением потенциала средней силы. Для отображения структуры белка исполь-

зовали программу Sequence View, представляющий свой собственный набор 

меню и инструментальную палитру. Для оценки качества созданных простран-

ственных моделей  определили свободную энергию связывания белков с лиган-

дами.  Вычислено наиболее выгодное расположение лиганда в сайте связыва-

ния биологической макромолекулы.  


