
�����������	
��������	�

���������	
������������������������������������������������

���������	
���������������������������������������������������������� ��!�


"���#$%�#%$���#$%�#�!���&!&���!

���������	
��
�	�
��
��������
��������������
�����������������������������

�����������
������ �� ��
�������!

"��##$�%&��'��&�&��()*+*,�����&�&�*-,./

1 �������� �!"�#�����$%�&�'(�"�)��$�'�%�%���� (�$
2 ��'%�%)%���(�*�������������)����������������+�&��(�$����� (�$

������������������������������������������ �!���"���#���������"���� �� �$
%��&������'����&�����()R)�)*���%��&�"��"�������$
�+��!��!,-�*��$��� ,�����)
��� �� ,�������������./����$���� �� ��$�����%�����!
�+���0!��!��$����/�+��)
������+����/������� �������� ���� ����������,�

1����������%$�������&��������!��'����&����
&���-����"��)*���%��&�"��"�������$� 234�����
����%$�������������$����+��!�������������� �)
��"������������2�4��5����&���!&����6� ���� �� )
��"������&�������$*����������"����*���������)
��,�������7�������%����� ����+���&��
�8�����!
+��!�����!�������� ���"���������������!� � �
����8���������'� ++$�����������%��&�"��"����)
���$����%*����������8����������'� ++$���o)
+���6�����%��&���������'��9��'������ :�����)
������I;��������-������������'� ++$���,)+���)
6����� :����������� II;� &��8�����������6������)
����� �� ,�����������
���&������,)�������'� +)
+$����,-#�����'� ++ �:�����������<<I;�+������)
�����������"7�� ����6���,������������

�������"���%����+�������������������������)
���������������� �!���"���#���������"���� �)
� �$�+���&����$*�%��&������'����&�����()=)�)
*���%��&�"��"�������$
���&��8�,-�*�!�+���6�)
������������'� ++$���+��!��!,-�*���&� ,����)
+���� ����������� �� ����7����� ��%����� ����
>���������������!�?��$!�����+�������������$�
��#��������$��*���������������& 8���$*�����)
� �
 �%��+�8���,-��� &������������!&$�������*
��/�+�����
����������+������+����/�����$��#��)
����$�9������9����������� ���'�����������!�

1��8��$�+����������� ��+���-�,�+������+��)
'����� ��!� ����� �!���'�� ������������!
@ABCDEFGDHI�2J4����9����/����$�����8��$�+��)
�����$�������������� �!���"���*������ 2()K4� �
��������+����LL+�2J
(4������+����"��+����&�/��
'�������������� ��+�����!��!�������	�,����)
1�9������1��8���#���������"���� �� �$��������)
��"�������� �!���'��#�����������8����'��+����)
/�����+������������+���&����������������*���)
8����'��+�� #�+���8����'���������5L)3�2J
K4�

1���8�����$��������������� �!���"���*���)
������%��������%����$�����9����/����������)
��"�I���II�+�������$������� ����3��1���8������!
���9����/�!����������!�III�:���+��������;��*��)
��������9����/��"����������!� IIM���&��8�����)
��������7��������8���,��)#�����'� ++$�:�����)
������ III;� �������,��)�������� :����������� II;�
���� �����������
� 8��� ��� �� �$������� ��$*
����� ��!��!,��!����������6���������.�����)
�$����!&�
���&������$�����"�$�����!&!��
����)
� ���+�!6���!����,��+��!������!&�
�+����6 )
��8�$"���6� � ��������"� �� ���"��"� ��!&�,�
�� �����������-��������� '�����*���!&�"�� -�)
��������&��� �����������������&���� �����
�'��
+���&����� +��+�&�/�!������ �����*����*������)
� ��$*� ���������"� I-III� +�� %��&���������� 

�*-&�'��	��%��������%����$�����9����/������������"�I�:�����;���II�:�+����;



N��L�	�O�P51L5.P.15�Q5L�R�		OS�T�	Q���U�	V�U15Q�U.��()=)�)S�.1T�	Q.W	.W����

���������	
�������������������������������������������� ��X

9��'���� 
�����& �������+�����-���!��������')
� ++$��&��%�)���,��)+���6���������&����$���
���,��-#�����'� ++ ����9�����&������!�9���$
����� �$�����"����%��&���������'��9��'�����
���+����*���������*)��%��&�����$*��&������"
���9����/�������� �$���/�����

5������ ��$��+��+����$
������&������
��� )
-�����!,���������"������+������������������+�)
/�9�8����*��&������"����"�����7���,)��/�+��)
����2�4����#������ 8����&������"����������/�+��)
������6��������&������!�+�����������#������)
�����8����*��&������"����"�:�� 8������������)
'� ++$;
�'����9�%�$*��&������"����"�:�� 8��)
�������������"� '� ++$;���+ �����%��&�����!
��6����� �!���"����������"���!&��:'�����/�+)
������	)��!&���$�� +����#9���$"������������)
�����'� ++$;��N99�������������!&$����!��� &)
������!�% �����+�����!���!� ���+���,��������)
����!�*�������������+��������������'����#����)
�����'�� �������!� #��*�9 ��/�������$*�'� ++
+��+�������� 8���������!&$����!��� &������!���
��/�+�������������������������������������6��
*��������&������!��+������+��������$���&���)
�$�����+���6������#��*�9 ��/�������$*�'� ++
��+������������������ �����������$*���+�������)
�������"���� �� �����/�+��������'�� 8���������!)
&$����!������ �$��������'�����������!��$�+�)
+$������
� �����$��!��� ��� �$7��&��6���$*
+���+���6���!*
��/��������� �� ��$�����%���)
��!
�+���0!��!��$����/�+��������+����/������)
� � ������� ���� �+��+���� ��V�+�����8����!
�������+����/������'��9������9����������� �)
��'�����������!�������������������������������)
���'��"�+��*�����������'�������'��2X
3�4�+ ���
��������!�����*�+�������������$*���#�������)
�$*�*��������������& 8���$*������ �
������+)
��������$����6�����$��������!��!�������� ��*
�������'��:I;�������������$*����������"�:II���III;
�
���������������
�����$������ �!���'��#����)
�������8����'��+����/�����#��*����������"�

����8����������������$*�������!��"�%$����$%)
���$�������!��!�����������&���������'� ++$���
������ '���������������"�'� ++$������������#9��)

��'�������������.��&�����
�8�������������������)
������:I;�#���������!��!�����$M�Y

N⋅⋅⋅C�Z�33���Å���Y
N⋅⋅⋅O

Z�3��[�Å
���'������������������!*�II���III�#������)
���!��!��������!,�
���������������
�Y

N⋅⋅⋅C�Z�3(���Å
��3K���Å
���Y

N⋅⋅⋅O�Z�3(���Å���3(�3�Å�����������&������
:���J��)\�\Å;�+���$7�,������������ ,-�����6�)
����$��������!��!�������� ����)�������9�����)
��"�+���&�����"
��� &��8��
� #���*�������������
���������"�II���III��$*��!��&��+�����$�+���+���)
'����'��9������9�����]����8�����6��#��*�������)
!��"�+���+���*��������%�)�������)���,��)�����)
��)���������?���,��)#�����)'� ++���������� �����
���6��������������������������� ,-�*��������)
��"�+������7���������%����� ���
�8�����6����� )
6������' ���������+���& ���7�"�'�+�����8����"
�������9������9����

L���� �!��$"�#�����������8����"�+����/�)
��� :LN�;
��+�����!,-�"�#���'�,��&������")
����!������ �$� �� �����8�$��+���6������$�

�*-&��&�� +��+�&�/�!������ �����������"�I, II���III

�*-&�$&���������� �!���'��#�����������8����'��+�)
���/��������������!�I

�*-&��&���������� �!���'��#�����������8����'��+�)
���/��������������!�II



�����������	
��������	�

���������	
����������������������������������������������3�

&��!���
�!��!���!���-�$������� ������������)
&����6����� �!��$*��&������"����"
�+�&���!!

��8��������
�������9�/�������� 8��������!&$��)
��!
��+�����!���'�����+�������������,�#����)
�������8����*��&������"����"
��'��,-�*����!)
� ���9����"������ �$���6� ,������������� �!�)
���� &��������23�
�334������������&���� �����J
��(
�'���+�������$�����$�LN�����������"�I���II
:�+��7�$�����������"��!,��+������)������$�
'� ++������
���+ ������$��������?�#��������)
������$��'� ++������;
�������$�LN���������)
'�������������'�����������"���&��8�,��!����%)
���������������%��&���������'��9��'�����
���)
����!����*���$������� '�*��%����!*������ ���N��
��6����&��8���
� 8����&� �$������$*���������*
+����/�����$*�#���������9������9����:�����)
'� ++�
�#9���$"��������������������!�'� ++�;
+���$"��� -�����!������+�/�9�8��������!&$��)
���������������� ,-��� 8���������/�+����
���')
��������������$�������%��+�8���,�� &���������
�+�/�9�8��������!&$��������'�������/�+������

�����

3������������$� *�������������� +�������)
�������"���#���������"���� �� �$�+���&����$*
%��&������'����&�����()=)�)*���%��&�"��"����)
���$�:���������!�I-III;
���&��8�,-�*�!�+���6�)
������������'� ++$���+��!��!,-�*���&� ,����)
+���������������������7�������%����� ����

���� ������+���������!���& ���������������)
����!�������� ���"���������������������"�I-III
����& �����������9����/����$*����8������/�)
���$� ��� �� ��$�� ���%�����!
� +���0!��!��$�
��/�+��������+����/������� �������� ���� 
���������,�

J��������6����'�+�����8����!��������9����)
��9����������� ���'�����������!
�+���+���'�)
,-�!�����8����$����+��!���"���'����9�%��"
9 ��/�������$*�'� ++�:��+�����
������'� ++$
����������"�'� ++$;
� ������$*��� '������ '�
���������!��� ������Y

N⋅⋅⋅C�Z�33���Å
������6������)
8���#9����'�����������
����+���6����'������)
+������������"�%��&�������� '����9�%��"� :��)
������";�'� ++$��� �������'����������'� ++$
���������!����������Y

N⋅⋅⋅O = 10.7 Å.
(��������6����!��������9������9������6��

%$�����+���&����������8��������+�����"���8����
������"7��������&���&������"����"�@���������)
��/�+���I���+�����8�������������$*��������"��
���*�����"� ��� �� ��
� ���� ����'����/�+����)
��7����������� ���'�����������!
��������'�����)
+�������������������$��������������

�����������
� ��

3��5����3JK[JXJ����1
�L���.[��3�X^3�
�5
K3
�J3^3K\��T��&������'����&��$��)*���)()���)
��%��&�"��"�������$
�+��!��!,-�������������
������7�������� �����&�� �!���'������������^
5�	�V�"� ����8
�����L��������
������������

5�	��������!
� 5�	�������+��� :���1;� ?�_
(����([^J3)�(`�&�!������J��3���\`��+ %���3\��X��[�

�����.�/�$�%����Va���&����&��a-���b��)*���%��)
&�"��b���������?�+���+������a������a� ��a��+�� ��
^^��a�����9����/ab��?�3XX[��?�_�3�:3\;��–����J�)J\�

3. HyperChem, Release 6.01 for Windows, Molecular
Modeling System.- HyperCube , Inc. – 2000.

(��
������)(�%�0����12���L���� �!���!
��*�������?�L�M�L��
�3X�K�)�JK(���

\����	�3�4�$'(�"����9����/����$"������&����)
������� ��)�L�M�	� ���)�V�����������9�&�)���������
3X�[�c�����P�&����6�&����$*�+��/�����d�)�������

6. A.R. Leach Molecular Modeling. Principles and
Applications. – Addison Wesley Longman Ltd., 1996.
– 490 p.

[��5�5� *�%���&%���������!� �����8������
P�&���)*���8�����������$�����+���)����)*���)
L�ML���/�����3X�X��?�(��������(J����

8. G.R.Marshall Computer-Aided Drug Design / First
Europen Seminar and Exhibition on Computer-Aided
Molecular Design. -Oct.18-19. London.- 1984.- P. 3-21.

9. L.M.Balbes, S.W.Mascarella, D.B.Boyd. A
Perspective of Modern Methods in Computer-Aided
Drug Design // Review in Computational Chemistry /
Eds. K.B. Lipkowitz and D.B. Boyd, New York: Wiley-
VCH, 1994.-Vol.. 5.- P. 337-379.

10. G.A.Arteca, V.B.Jammal, P.G.Mezey et al. Shape
Group Studies of Molecular Similarity: Relative Shapes
of Van der Waals and Electrostatic Potential Surfaces of
Nicotinic Agonists // J. Mol. Graph.-1988.-vol.6, N 11.-
P. 45-53.

11. P.M.Dean, P.-L.Chau, M.T.Barakat. Development
of Quantitative Methods for Studiyng Electrostatic
Complementarity in Molecular Recognition and Drug
Design // J. Mol. Struct (Theochem). – 1992. –V.256. –
P.75-89.


