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Гониатоксин II

Ра Pi Эффект Ра Pi Механизмы действия

0,541 0,013 антибактериальный 0,757 0,017 противоопухолевый

0,520 0,064 противоопухолевый 0,300 0,049 ингибитор синтеза
0,300 0,049 ингибитор синтеза ДНК 0,290 0,056 ингибитор реакции Майяра

Неосакситоксин

Ра Pi Эффект Ра Pi Механизмы действия

0,909 0,005 противоопухолевый 0,438 0,022 ингибитор синтеза ДНК

0,438 0,022 ингибитор синтеза ДНК 0,189 0,021
противоопухолевый анти-
биотик

0,399 0,028 антибактериальный 0,219 0,130
ингибитор транскрипции и 
трансляции 

0,308 0,076 радиопротектор 0,113 0,052
агонист меланокортина 
МС4

Аэругинозид 126А

Ра Pi Эффект Ра Pi Механизмы действия

0,633 0,012 антитромботик 0,379 0,014  антикоагулянт
0,379 0,014 антикоагулянт 0,362 0,071 интерлейкин-2 агонист
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Соединения

Значения оценочной функции для мише-

ней, ккал/моль

Эпидермальный 

фактор роста 

(EGFR)

Фактор Стюарта-

Прауэра

Неосакситоксин (neoSXT) -10,5 *

Гониатоксин II (GTX2) -7,6 *

Иматиниб -10,2 *

Аэругинозид 126А * -6,5

Ривароксабан * -8,5
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Метаболиты цианобактерий: компьютерный прогноз биологической активности неосакситоксина, 
гониатоксина II и аэругинозида 126A
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Cyanobacterial metabolites: computer-aided 

prediction of biological activity spectra of neosaxitoxin, 

gonyautoxin II and aeruginoside 126A

gR�O��k_VVTUTX"�w�P���XYSZ[bR"�w�f��i�[ZUZR"���i���XRT[bVTRaR"��
w�O��}Y�[S[bR"�O�i��jVcS[bVTUa

�f�d�f�|d�f���f������~]���^f��|\f���f�d]z}{����]���|��f}�]���d]{]�d~�{��~|d�d|���]��}]^f�]��|\f�^]}|�
~]^^]��~���]��~|f�d�{�^f|��]{d|f}� F^d~�]~�}|d�}(������f�]�f�|d�]�(�}��d|]�d�H����~]^�z|f��}d^z{�|d]���
�d|\d��|\f��f}d�����}f��]��|\f�|���f|�}|�z~|z�f�F}|�z~|z�f1��}f����z���f}d��H���}�}|z�df���]~�d���d�|f��~|d]��
FC�1­�OiH�d��]{�d���~���]1^f|��]{d|f}�^]{f~z{f}��p�}f��]��|\f��f}z{|}�]��|\f�}|z���|\f�^]}|���]^d}d���
~���d��|f}��f�f�}f{f~|f���]���z�|\f��}|z���G��f]}��d|]�d�(��]���z|]�d���Pn2������f�z�d�]}d�f�425O(��]��
�\d~\�|\f�]�}f��f����]�f�|df}�]��|\f�^��d�f}|�|d]��]��~�|]}|�|d~(���|d1|z^]����|d�d]|d~}�������|d~]��z{��|}�

^N`	 gGS\D� ~���]^f|��]{d|f}(� }��d|]�d�}(� �f�z�d�]}d�f� 425&(� ~]^�z|f�1^]�f{{d��� ^f|\]�}(� gO��(�
­�Oi(��d]{]�d~�{��~|d�d|df}�

Я.В. Русских, Е.Н. Чернова, Е.И. Афонина, З.А. Жаковская, Е.В. Федорова, В.А. Островский


