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Диссертавдя посвящена анализу связи структура-активность ря­ да лекарственных гликозидов на основе исследования особенностей их конформаций и электронных структур. В работе приводятся принципы работы комплекса программ для теоретического конфордационного анализа (ТКА), квантовохимических расчетов и сравнительного
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объяснении специфичности функции данного углеводного остатка. Поэтому по нашему мнению, изучение связи структуры гликозидов с их биологи­ ческой активностью должно быть основано прежде всего на исследо­ вании их трехмерной структуры, т.е. конформации. Исследование же электронного строения может иметь смысл
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конформаций молекул в банк данных i Расчет оптимальных параглетров ААШ I Г Расчет электронной структуры молекул Выявление связи пространственной и электронной структуры молекул с их биологической активностью Конструирование потенци­ ально активных соединений Продуктивные конформаций молекул Оценка величины биологи­ ческой активности соеди­ нений Наиболее перспективные соединения для синтеза Вероятный механизм взаимо­...
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