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Механизм действия сульфаниламидов
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Цель и задачи

- Цель исследования: синтезировать азопроизводное 

сульфаниламида и салициловой кислоты и изучить его физико-

химические свойства

- Задачи исследования: 

• Проведение синтеза

• Изучение физико-химические свойств полученных веществ: 

константы кислотности Ka и коэффициента распределения logD

• Поиск белка-мишени, проведение докинга

• Поиск соотношений структура-свойство: IC50, Ki и MM-GBSA
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Синтез
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Снятие спектра
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Константа кислотности Ka
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Ka =
𝐴− [𝐻+]

[𝐻𝐴]

[HA] = [A-]

Ka = [H+] → pKa = pH

pKa = 11,15

Зависимость А от pH
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lgD

• 𝐷 =
 [всех состояний ]гексан
 [всех состояний] вода

• lg 𝐷 = lg
𝐴 гексан

А вода
= lg

0,008

0,391
= -1,689
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LSER-модель

pIC50 pKi

Carbonic 
anhydrase II 6,605 7,062

COX-2 4,69 8,12

DHPS - 4,761 8



Докинг и MM-GBSA

COX-2

-20,96

carbonic anhydrase II

6,99

DHPS

-20,73
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Результаты

Определены

pKa = 11,15

lgD = -1,689

Предсказаны IC50 и Ki

Посчитана MM-GBSA

pIC50 pKi

Carbonic 
anhydrase II 6,605 7,062

COX-2 4,69 8,12

DHPS - 4,761

MM - GBSA

COX-2 -20,96

DHPS -20,73

carbonic anhydrase II 6,99
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