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рассматриваются современные подходы 
к моделированию взаимодействия между мо-
лекулами биологически активных веществ и 
биомишенями (рецепторами), а также методы 
построения соотношений «структура – биологи-
ческая активность». анализируются источники 
информации о пространственном строении ре-
цепторов и ферментов, возможности молекуляр-

ного докинга и виртуального скрининга. особое 
внимание уделено методам фармакофорного мо-
делирования, применяемым в ситуациях, когда 
структура биомишени неизвестна.

Приводится ряд примеров успешного при-
менения вычислительных подходов для созда-
ния новых лекарственных препаратов с различ-
ными видами биологической активности.
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В настоящее время исследование свойств, а 
также синтез производных гликолурила (I), яв-
ляющегося представителем класса бицикличе-
ских бисмочевин, остаются одним из интенсив-
но развивающихся областей современной химии 
гетероциклических соединений. Бициклические 
мочевины активно используются в различных 
отраслях промышленности: так смолы, име-
ющие в своем составе гликолурил, использу-
ются для изготовления красок и покрытий; в 
целлюлозно-бумажной промышленности, бла-
годаря применению гликолурила, удается избе-
жать образованию слизи; известно использова-
ние гликолурила, как промежуточного продукта 
в синтезе антиоксидантов, моющих, дезинфици-

рующих и отбеливающих средств [1–3].
известно, что N-замещенные гликолурилы 

обладают широким спектром биологической 
активности. ранее в литературе сообщалось, 
нейролептической, антидепрессивной и психо-
стимулирующей активности гликолурила и его 
производных [3]. Это свойство является осново-
полагающим фактором, вызывающим огромный 
интерес в исследовании синтезов новой группы 
соединений, способных к проявлению разноо-
бразных видов активности.

С целью расширения возможностей реак-
ций N-ацилирования гликолурила (I), нами впер-
вые исследовано взаимодействие последнего с 
1-бромацетилбромидом. 


