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Пошук БАР в ряду похідних 1,2,3-триазолу  

N
N

N

S

O

N

N

N
O

Br

S

O

O

N

N
H

O O

S

ONH
2

N

N

N
O

N
H

O

N

N

N

N
H

O

N

NH
2

N

N

N
N
H

O

S

O O

O

Br

S

ONH

N

NH

N
O

NH

N

NH

N
N
H

O

Cl

O

NH

N

N

N
N
H

O

O

N

N
N

N

N

N

O

O

O O

N

N

N

O

OH

O OH

N
H

O
N

NH
2

N

N

N
N
H

O

N

N

N

O

OH

O OH

N
H

R

O

NC

NH
2

N

N

N
N
H

O

R

O

O

O

O-CH
3

C C

H3C-

O

OH

O

OH

O

OH

O

OH

R

R1

+

R

R1

R2

R3

R2

R3

R

R1

R2

R3

R

R1

R2

R3

R2

R3

R1

R2

R3

R2

R3

R

R1

R2

R3

R

R1

R

R4

R1 R3

R

R4

+

-

-

R1

R

R1

R

R2

R2

R2

R3

R3

3

49

1

51

108

125

50

4 - 31

32 - 48

52-61
140-144

62-70

145-153

109-124

154

155-158

126-129

130-139

125

2

71

72

73-105

106-107

C C

C C

R, R1, -R2, R3, R4 = H, Alk, AlkO, Hal, Het

I

III

V Vb

VIb

VIa

IV

IX

XV

XX

XIX

VI
Доктор.фарм.наук., 

професор кафедри  

медичної хімії НФаУ 

Ліна Олексіївна Перехода 



Докінг структури-лідера –  

4-метокси-3-хлоранилида 1-(3'-фторфеніл)-5-метил-1,2,3-триазол(1Н)-4-

карбонової кислоти 

а) Структура-лідер в активному сайті 

рецептора ГАМК-амінотрансферази 

(кристалографічна модель 1OHW) 

б) Енергетично вигідна конформація 

структури  в активному сайті рецептора 
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