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Ïî äàííûì, ïðèâåäåííûì â ðàáîòå [1], âîñïðèÿòèå
è òðàíñäóêöèÿ ãîðìîíàëüíîãî ñèãíàëà â ðàñòèòåëüíîé
êëåòêå ïðîèñõîäèò ïî ñõåìå, ïðåäñòàâëåííîé íà ñõå-
ìå. Ðåöåïòîð äîëæåí ñîîòâåòñòâîâàòü êðèòåðèÿì [2,
3], îáùèì äëÿ ãîðìîíàëüíîé ñèñòåìû êàê ðàñòåíèé,
òàê è æèâîòíûõ. Îí äîëæåí îäíîçíà÷íî ðàñïîçíàâàòü
ñòðóêòóðó ìîëåêóëû ãîðìîíà è ñâÿçûâàòü åå îáðàòèìî,
ñ âûñîêîé àôèííîñòüþ è íàñûùàåìîñòüþ ìåñò ñâÿçû-
âàíèÿ. Â ðÿäó ñîåäèíåíèé ñ ãîðìîíàëüíîé àêòèâíîñòüþ
(àíàëîãè ôèòîãîðìîíîâ) ïðåäïîëàãàåòñÿ ñîîòâåòñòâèå
ìåæäó èõ ñðîäñòâîì ê ðåöåïòîðó è ôèçèîëîãè÷åñêîé
àêòèâíîñòüþ. Ãîðìîí-ðåöåïòîðíîå âçàèìîäåéñòâèå
äîëæíî èíèöèèðîâàòü òèïè÷íûé äëÿ äàííîãî òèïà êëå-
òîê ôèçèîëîãè÷åñêèé îòâåò.

Ïîäõîäû, ðàçâèòûå â ðàáîòàõ [1] è [4], ïîçâîëÿþò
ñ åäèíîé òî÷êè çðåíèÿ ðàññìîòðåòü ðîëü ìîëåêóëÿð-
íîé ñòðóêòóðû áèîðåãóëÿòîðà ïðè âîñïðèÿòèè ðåöåï-
òîðàìè õèìè÷åñêèõ ñèãíàëîâ îò ïðèðîäíûõ ôèòîãîð-
ìîíîâ è èõ àãîíèñòîâ-áèîìèìåòèêîâ, îò àíòàãîíèñòîâ,

èíãèáèðóþùèõ áèîñèíòåç ïðèðîäíûõ ôèòîãîðìîíîâ, à
òàêæå îò áëîêàòîðîâ ðåãóëÿòîðíûõ ñèñòåì, êàêîâûìè
ÿâëÿþòñÿ ôåðìåíòíûå ÿäû, íàïðèìåð, ãåðáèöèäû.

Êàê âûøåóêàçàííûå òðåáîâàíèÿ ê ðåöåïòîðó ìîãóò
áûòü ñâÿçàíû ñî ñòðóêòóðîé ôèçèîëîãè÷åñêè àêòèâ-
íûõ âåùåñòâ, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ íèì? Ïîäîáíîãî
ðîäà âçàèìîäåéñòâèÿ ðàññìîòðåíû íàìè çäåñü íà
ïðèìåðå íåêîòîðûõ ôèòîãîðìîíîâ, èõ áèîìèìåòèêîâ,
àíòàãîíèñòîâ, à òàêæå îòäåëüíûõ ãåðáèöèäîâ è ôóí-
ãèöèäîâ. Äëÿ ïðîÿâëåíèÿ àêòèâíîñòè îïðåäåëåííîãî
âèäà â ìîëåêóëàõ ôèòîðåãóëÿòîðîâ äîëæíû ñîäåð-
æàòüñÿ ýôôåêòîðíûå ôðàãìåíòû [4-7], êîòîðûå ìîãóò
èíèöèèðîâàòü èëè áëîêèðîâàòü òèïè÷íûé äëÿ äàííîãî
òèïà êëåòîê ôèçèîëîãè÷åñêèé îòâåò ïðè âçàèìîäåé-
ñòâèè ñ ðåöåïòîðîì.

Äëÿ àóêñèíîâ òàêèì ôðàãìåíòîì ÿâëÿåòñÿ ñèñòå-
ìà, ñîñòîÿùàÿ èç êîíäåíñèðîâàííûõ èëè îòäåëüíûõ
àðîìàòè÷åñêèõ êîëåö, ê êîòîðîé ÷åðåç ìåòèëåíîâóþ,
äèìåòèëåíîâóþ, òðèìåòèëåíîâóþ èëè îêñààëêèëåíî-
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Ðîëü ìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðû ôèòîðåãóëÿòîðîâ â âîñïðèÿòèè õèìè÷åñêîãî ñèãíàëà ðåöåïòî-
ðàìè ãîðìîíàëüíûõ ñèñòåì ðàñòåíèé è õàðàêòåð ñîîòâåòñòâèÿ ôèòîðåãóëÿòîðà ðåöåïòîðó ðàñ-
ñìîòðåíû íà îñíîâå: 1) ìåõàíèçìà âîñïðèÿòèÿ è òðàíñäóêöèè ãîðìîíàëüíîãî ñèãíàëà â ðàñ-
òèòåëüíîé êëåòêå; 2) ïîñòóëàòîâ ôèçèîëîãè÷åñêîé ïàðàäèãìû, íà êîòîðîé îñíîâàíà ñòðàòåãèÿ
õèìè÷åñêîãî äèçàéíà ôèòîðåãóëÿòîðîâ ñ çàäàííûìè ñâîéñòâàìè. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè ðåãóëÿ-
òîðíîì âçàèìîäåéñòâèè â îòëè÷èå îò âçàèìîäåéñòâèÿ ôåðìåíòîâ ñ èõ ñóáñòðàòàìè ñóùå-
ñòâåííî íå ãåîìåòðè÷åñêîå (“êëþ÷ ê çàìêó”), à òîïîõèìè÷åñêîå ñîîòâåòñòâèå áèîðåãóëÿòîðà
ðåöåïòîðó áèîìèøåíè. Ïðè ýòîì ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî äåéñòâèå áèîðåãóëÿòîðà íà ðåöåïòîð êî-
îïåðàòèâíîå è êâàíòîâàííîå. Ïîêàçàíî, ÷òî ñîâîêóïíîñòü ìîëåêóëÿðíûõ ïàðàìåòðîâ ñîëåé
÷åòâåðòè÷íîãî àììîíèÿ, êîòîðûå îïðåäåëÿþò èõ àíòèãèááåðåëëèíîâóþ (ðåòàðäàíòíóþ) àêòèâ-
íîñòü, ìîæåò ñëóæèòü ìåðîé òîïîõèìè÷åñêîãî ñîîòâåòñòâèÿ ðåöåïòîðó, åñëè ðå÷ü èäåò î
ñðàâíåíèè ñîåäèíåíèé îäíîãî è òîãî æå êëàñòåðà ïî èõ ôèçèîëîãè÷åñêîé àêòèâíîñòè. Ñóáìî-
ëåêóëÿðíîå ðàññìîòðåíèå ôîðìèðîâàíèÿ ôèçèîëîãè÷åñêîé àêòèâíîñòè ìîëåêóëû êàê èíòåãðà-
ëà àêòèâíîñòè ñîñòàâëÿþùèõ åå ýôôåêòîðíûõ ôðàãìåíòîâ ñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ ôðàãìåíòîâ,
îïðåäåëÿþùèõ ïîëÿðíîå è ãèäðîôîáíîå ñâÿçûâàíèå ñ ðåöåïòîðîì, ïðåäëîæåíî êàê âîçìîæ-
íûé ïóòü óñîâåðøåíñòâîâàíèÿ ìåòîäà QSAR è ïðèîáðåòåíèÿ èì ýâðèñòè÷íîñòè.
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âóþ ãðóïïû ïðèñîåäèíåíà ïîëÿðíàÿ ãðóïïà, ïðåäñòàâ-
ëåííàÿ êàðáîêñèëîì, àìèäíîé ãðóïïîé, íèòðèëîì èëè
ãèäðîêñèëîì [8]. Íåäàâíî ïîêàçàíî, ÷òî ìèíèìàëü-
íûì (ïðîñòåéøèì) òîïîõèìè÷åñêèì àíàëîãîì òàêîé
ñòðóêòóðû ÿâëÿåòñÿ áåíçèëüíàÿ ãðóïïà, çàìåùåííàÿ
ïî ìåòèëåíó ÷åðåç ãåòåðîàòîì è öåïü óãëåðîäíûõ
àòîìîâ òåìè æå ïîëÿðíûìè çàìåñòèòåëÿìè [9, 10].

Äëÿ ðåòàðäàíòîâ ýôôåêòîðíîé ÿâëÿåòñÿ îíèåâàÿ
ãðóïïà, òîðìîçÿùàÿ ñâåðòûâàíèå ëèíåéíîãî ãåðàíèë-
ãåðàíèîëïèðîôîñôàòà â êîïàëèëäèôîñôàò, èç êîòîðîãî
îáðàçóåòñÿ òåòðàöèêëè÷åñêèé êàóðåí – ïðåäøåñòâåí-
íèê ìîëåêóëû ãèááåðåëëèíà [8]. Àíòèãèááåðåëëèíî-
âóþ àêòèâíîñòü èìåþò îíèåâûå ñîëè êàê ñ ÷åòâåð-
òè÷íîé àììîíèåâîé, òàê è ñ òðåòè÷íîé ñóëüôèíèåâîé
èëè ñ ÷åòâåðòè÷íîé ôîñôîíèåâîé ãðóïïàìè [11]. Â
ðîëè ýôôåêòîðíîãî ôðàãìåíòà, áëîêèðóþùåãî áèîñèí-
òåç ãèááåðåëëèíà, ìîæåò âûñòóïèòü 1,2,4-òðèàçîëèëü-
íàÿ, èìèäàçîëèëüíàÿ è íåêîòîðûå äðóãèå ðîäñòâåííûå
ãðóïïû. Îäíàêî ìåõàíèçì ïðîÿâëåíèÿ àíòèãèááåðåë-
ëèíîâîé àêòèâíîñòè çäåñü äðóãîé. Àçîëèëüíûå ïðîèç-
âîäíûå èíãèáèðóþò îêèñëåíèå ìåòèëüíîé ãðóïïû
Ñ18± â êàóðåíå â êàðáîêñèëüíóþ ñ îáðàçîâàíèåì êà-
óðåíîâîé êèñëîòû, êîòîðàÿ äàëåå ïðåâðàùàåòñÿ â
ãèááåðåëëîâóþ êèñëîòó [8]. Ñîîòâåòñòâóþùèå ýôôåê-
òîðíûå ãðóïïû ïðèñóùè è äðóãèì âèäàì ôèòîãîðìî-
íîâ, èõ áèîìèìåòèêîâ è àíòàãîíèñòîâ.

Âàæíûì àòðèáóòîì âçàèìîäåéñòâèÿ ãîðìîíà èëè
åãî áèîìèìåòèêà ñ ðåöåïòîðîì ÿâëÿåòñÿ íàñûùàå-
ìîñòü ìåñò ñâÿçûâàíèÿ. Ïðè ðàññìîòðåíèè âçàèìîîò-
íîøåíèé áèîðåãóëÿòîð–ðåöåïòîð àíàëèçèðóþòñÿ, êàê
ïðàâèëî, ñâîéñòâà è äåéñòâèå åäèíè÷íîé ìîëåêóëû.
Ìåæäó òåì èçâåñòíî, ÷òî êàæäàÿ áèîðåãóëÿòîðíàÿ
ñèñòåìà èìååò ñâîé ïîðîã ÷óâñòâèòåëüíîñòè ê õèìè-
÷åñêîìó èëè áèîõèìè÷åñêîìó âîçäåéñòâèþ. Ñèãíàëû,
èíòåíñèâíîñòü êîòîðûõ íèæå ýòîãî ïîðîãà, íå âîñïðè-
íèìàþòñÿ, è ñèñòåìà íà íèõ íå ðåàãèðóåò. Ëîãè÷íî
ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ðå÷ü ñêîðåå âñåãî ìîæåò èäòè î
êîîïåðàòèâíîì è êâàíòîâàííîì äåéñòâèè áèîðåãóëÿòî-
ðîâ. Ïðè ýòîì íåîáõîäèìî, ÷òîáû íà ðåöåïòîðå îäíî-
âðåìåííî áûëî çàíÿòî íåñêîëüêî ìåñò ñâÿçûâàíèÿ
(êîîïåðàòèâíîñòü, à ÷èñëî çàíÿòûõ ìåñò íå äîëæíî
áûòü ìåíüøå íåêîòîðîé õàðàêòåðíîé äëÿ äàííîé ñèñ-
òåìû âåëè÷èíû, íåîáõîäèìîé äëÿ èíèöèèðîâàíèÿ îò-
âåòà (êâàíòîâàííîñòü).

Äðóãèì âàæíåéøèì êðèòåðèåì ÿâëÿåòñÿ îáðàòè-
ìîñòü ãîðìîí-ðåöåïòîðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Íàñû-
ùàåìîñòü ñâÿçûâàíèÿ è îáðàòèìîñòü âçàèìîäåéñòâèÿ
îáåñïå÷èâàþò ïðîöåññó âîñïðèÿòèÿ è òðàíñäóêöèè
ñèãíàëà ðåæèì ðàáîòû â ôîðìàòå “áîëüøå-ìåíüøå”,
÷òî íåîáõîäèìî äëÿ ïðîöåññà ðåãóëèðîâàíèÿ. Ïðè
ýòîì ñòåïåíü ðåãóëÿòîðíîãî âîçäåéñòâèÿ äîëæíà çà-
âèñåòü íå òîëüêî îò ÷èñëà çàíÿòûõ ìåñò íà ðåöåïòî-
ðå, íî è â ñèëó îáðàòèìîñòè ïðîöåññà îò âðåìåíè

ñóùåñòâîâàíèÿ ãîðìîí-ðåöåïòîðíîãî êîìïëåêñà, ò.å.
îò äëèòåëüíîñòè ïðåáûâàíèÿ ìîëåêóë áèîðåãóëÿòîðà
íà ðåöåïòîðå. Îïðåäåëèì ïðîèçâåäåíèå ïëîòíîñòè
ðàñïðåäåëåíèÿ íà ðåöåïòîðå íà ñðåäíåå âðåìÿ ïðè-
ñóòñòâèÿ ìîëåêóë â ìåñòàõ ñâÿçûâàíèÿ êàê ìîìåíò
äåéñòâèÿ áèîðåãóëÿòîðà.

Â îòëè÷èå îò ãîðìîí-ðåöåïòîðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ
ôåðìåíò-ñóáñòðàòíîå âçàèìîäåéñòâèå ïðîèñõîäèò â
ðåæèìå “äà-íåò”. Äëÿ îáåñïå÷åíèÿ òðåáóåìîé èçáèðà-
òåëüíîñòè çäåñü íåîáõîäèìî íåîáðàòèìîå ñâÿçûâàíèå
ñóáñòðàòà ñ àêòèâíûì öåíòðîì ôåðìåíòà è ãåîìåòðè-
÷åñêîå ñîîòâåòñòâèå ñóáñòðàòà àêòèâíîìó öåíòðó ïî
ïðèíöèïó “êëþ÷ ê çàìêó” [10]. Õèìè÷åñêèé ñèãíàë äëÿ
îñâîáîæäåíèÿ öåíòðà ñâÿçûâàíèÿ äàåò õèìè÷åñêîå
ïðåâðàùåíèå ñóáñòðàòà, ñïåöèôè÷åñêè ïðèñóùåå äàí-
íîé ïàðå ñóáñòðàò-ôåðìåíò. Âåùåñòâà, êîòîðûå íåî-
áðàòèìî ñâÿçàíû ñ àêòèâíûì öåíòðîì ôåðìåíòà è íå
ìîãóò ïîäâåðãíóòüñÿ ñïåöèôè÷åñêîìó äëÿ äàííîé ñèñ-
òåìû õèìè÷åñêîìó ïðåâðàùåíèþ, ïðåäñàâëÿþò ñîáîé
ôåðìåíòíûå ÿäû. Ýòî îáùåå ñâîéñòâî ôåðìåíòíûõ
ñèñòåì ðàñòåíèé, æèâîòíûõ è ãðèáîâ.

Ïðè êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè ãåðáèöèäîâ
òðåõ ðÿäîâ – òðèàçèíîâ, êàðáàìàòîâ è áåíçèìèäàçî-
ëîâ, èíãèáèðóþùèõ â ðàñòåíèÿõ ôîòîñèñòåìó II, ïî-
êàçàíî [14], ÷òî â ýòèõ ñîåäèíåíèÿõ ýôôåêòîðíûì
ôðàãìåíòîì ÿâëÿåòñÿ ãðóïïà –C(X)–N–R, ãäå X –
êàðáîíèëüíûé êèñëîðîä, èìèííûé àçîò èëè ãðóïïà ñ
âûñîêîé ýëåêòðîîòðèöàòåëüíîñòüþ (íàïðèìåð, –CF3),
R – àòîì âîäîðîäà èëè àëêèë. Èìåííî îíà îòâå÷àåò
çà íåîáðàòèìîå ñâÿçûâàíèå ìîëåêóë ãåðáèöèäà è áëî-
êèðîâàíèå ðàáîòû ôîòîñèñòåìû II, ÷òî ïðèâîäèò ê
ïðåêðàùåíèþ ôîòîñèíòåçà, à ðàñòåíèå – ê ãèáåëè.

Íåîáðàòèìîñòü âçàèìîäåéñòâèÿ áèîìèøåíè ñ àê-
òèâíûì öåíòðîì îïðåäåëÿåò ôóíãèöèäíóþ àêòèâíîñòü
ïðîèçâîäíûõ 1,2,4-òðèàçîëà è èìèäàçîëà, íàïðèìåð,
R,R-ñòåðåîèçîìåðà 4,4-äèìåòèë-2-(1',2',4'-òðèàçîëèë-
1')-1-(2”,4"-äèõëîðôåíèë)-ïåíòàíîëà-3 [15,16]. Ñ ãåìîì
öèòîõðîìà Ð-450 íåîáðàòèìî ñâÿçûâàåòñÿ NH-ãðóïïà
àçîëèëüíîãî ôðàãìåíòà, çàíèìàÿ ìåñòî êèñëîðîäà,
÷òî ïðåïÿòñòâóåò îêèñëèòåëüíîìó äåìåòèëèðîâàíèþ
óãëåðîäíîãî àòîìà ëàíîñòåðîëà (Ñ14α) è ïðåâðàùå-
íèþ åãî â ýðãîñòåðîë, èç êîòîðîãî â îñíîâíîì ñòðîèò-
ñÿ öèòîñêåëåò êëåòî÷íîé ìåìáðàíû ãðèáîâ.

Òàêèì îáðàçîì, òèïè÷íûé äëÿ äàííîãî âèäà êëå-
òîê ôèçèîëîãè÷åñêèé îòâåò ïðè ãîðìîí-ðåöåïòîðíîì
èëè ôåðìåíò-ñóáñòðàòíîì âçàèìîäåéñòâèè çàâèñèò îò
ýôôåêòîðíîé ãðóïïû â ìîëåêóëå ãîðìîíà, åãî áèîìè-
ìåòèêà, àíòàãîíèñòà èëè áëîêàòîðà ôåðìåíòíîé ñèñ-
òåìû. Êðîìå òîãî, â ìîëåêóëå äîëæíû ïðèñóòñòâî-
âàòü ôðàãìåíòû, ñâÿçûâàþùèå áèîðåãóëÿòîð ñ ãèäðî-
ôîáíûìè è ïîëÿðíûìè ñàéòàìè ðåöåïòîðà èëè àêòèâ-
íîãî öåíòðà áèîìèøåíè è îáåñïå÷èâàþùèå ïðè ýòîì
èçáèðàòåëüíîñòü è ïðîäîëæèòåëüíîñòü äåéñòâèÿ áèî-
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ðåãóëÿòîðà. Ýòè öåíòðû ñâÿçûâàíèÿ ïðåäúÿâëÿþò
ñâîè òðåáîâàíèÿ ê ñòðóêòóðå êàê ìîëåêóëû áèîðåãó-
ëÿòîðà â öåëîì, òàê è åå ñîîòâåòñòâóþùèõ ôðàãìåí-
òîâ. Â ðàáîòàõ [17, 18] ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå
ðåòàðäàíòíîé àêòèâíîñòè ïåïòèäíûõ àíàëîãîâ S,S-ñòå-
ðåîèçîìåðà 4,4-äèìåòèë-2-(1′,2′,4′-òðèàçîëèë-1′)-1-(4′-
õëîðôåíèë)-ïåíòàíîëà-3, èçâåñòíîãî ïîä íàçâàíèåì
ïàêëîáóòðàçîë [19]. Ïîêàçàíî, ÷òî èìèäàçîëèëüíàÿ
ãðóïïà ãèñòèäèíà, èçî-ïðîïèëüíàÿ ãðóïïà âàëèíà è
ôåíèëüíàÿ ãðóïïà ôåíèëàëàíèíà ìèìåòèðóþò ñîîò-
âåòñòâåííî 1,2,4-òðèàçîëèëüíûé, òðåò-áóòèëüíûé è 4-
õëîðôåíèëüíûé ôðàãìåíòû ïàêëîáóòðàçîëà. Â ðîëè
ôðàãìåíòîâ-ìèìåòèêîâ âûñòóïàþò òàêæå òðåò-áó-
òèëüíàÿ ãðóïïà òðåò-áóòèëïèðîêàðáîíàòà (Boc-çàùè-
òà àìèíîãðóïïû ïðè ïåïòèäíîì ñèíòåçå) è áåíçèëîê-
ñèêàðáîíèëüíàÿ ãðóïïà (Z-çàùèòà àìèííîãî êîíöà
ïåïòèäíîé öåïè èëè âòîðè÷íîé àìèíîãðóïïû â èìèäà-
çîëèëüíîì ôðàãìåíòå ãèñòèäèíà), êîòîðûå ìîãóò ìè-
ìåòèðîâàòü ñîîòâåòñòâåííî òðåò-áóòèëüíûé è 4-
õëîðôåíèëüíûé ôðàãìåíòû ïàêëîáóòðàçîëà. Òðè ïåïòè-
äà ýòîé ñåðèè ñ ïåðâè÷íîé ñòðóêòóðîé Z-His-Boc,
Boc-Phe-His(H) è Boc-Val-Phe-His(H), òîïîõèìè÷åñêè
áëèçêèå ê S,S-ñòåðåîèçîìåðó ïðîòîòèïà, îáëàäàþò
âûðàæåííîé ðåòàðäàíòíîé àêòèâíîñòüþ â ñòàíäàðò-
íîì áèîòåñòå [20] íà ãèïîêîòèëÿõ ïðîðîñòêîâ îãóðöà.
Êëþ÷åâûì ýôôåêòîðíûì ôðàãìåíòîì, îïðåäåëÿþùèì
ðåòàðäàíòíóþ àêòèâíîñòü, ÿâëÿåòñÿ îñòàòîê ãèñòèäè-
íà. Åãî ïðèñóòñòâèÿ â ñîñòàâå ìîëåêóëû ïðè íàëè÷èè
â íåé Boc- è Z-ôðàãìåíòîâ äîñòàòî÷íî äëÿ ïðîÿâëå-
íèÿ ðåòàðäàíòíîé àêòèâíîñòè. Àêòèâíîñòü âîçðàñòàåò
ïðè óäëèíåíèè ïåïòèäíîé öåïè ôåíèëàëàíèíîì èëè
ïîñëåäîâàòåëüíîñòüþ Val-Phe. Ïåðåñòàíîâêà ìåñò
âàëèíà è ôåíèëàëàíèíà â ïåïòèäíîé öåïè ýëèìèíèðóåò
ðåòàðäàíòíóþ àêòèâíîñòü è ïðåâðàùàåò òðèïåïòèä â
ñòèìóëÿòîð ðîñòà ðàñòåíèé. Ñòåðåîèçîìåðèÿ ýòîãî
òðèïåïòèäà íàèáîëåå äàëåêà îò ïðîñòðàíñòâåííîé
êîíôèãóðàöèè S,S-ñòåðåîèçîìåðà ïàêëîáóòðàçîëà.

Òàêèì îáðàçîì, îáúåäèíåíèå â ìîëåêóëå áèîìèìå-
òè÷åñêîãî ýôôåêòîðíîãî ôðàãìåíòà ñ äðóãèìè áèî-
ìèìåòè÷åñêèìè ôðàãìåíòàìè, íåîáõîäèìûìè äëÿ
âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ó÷àñòêàìè ãèäðîôîáíîãî è ïîëÿð-
íîãî ñâÿçûâàíèÿ â àêòèâíîì öåíòðå áèîìèøåíè, ïî-
çâîëÿåò ïîëó÷èòü íîâîå ñîåäèíåíèå ñ èñêîìîé ôèçèî-
ëîãè÷åñêîé àêòèâíîñòüþ (ïðè óñëîâèè, ÷òî ïî ñòåðåî-
èçîìåðèè áèîìèìåòèê áëèçîê ê ïðîòîòèïó [4 7, 18]).

Ïðèìå÷àòåëüíî, ÷òî ðåòàðäàíòíàÿ àêòèâíîñòü âû-
øåóêàçàííûõ ïåïòèäîâ âîñïðîèçâîäèòñÿ íåñìîòðÿ íà
òî, ÷òî èõ ìîëåêóëÿðíûå ìàññû áîëåå ÷åì â äâà ðàçà
ïðåâîñõîäÿò ìàññó ïàêëîáóòðàçîëà. Ñîîòâåòñòâóþùàÿ
ðàçíèöà, íåñîìíåííî, èìååòñÿ è â ãåîìåòðè÷åñêèõ ðàç-
ìåðàõ ìîëåêóë ïðîòîòèïà è åãî ïåïòèäíûõ àíàëîãîâ.
Äëÿ îáúÿñíåíèÿ ýòîãî ôàêòà ìîæåò áûòü âûäâèíóòî
ñëåäóþùåå ïðåäïîëîæåíèå. Ïåïòèäíàÿ öåïü ñâåðíóòà

â ñòðóêòóðó, óäîáíóþ äëÿ òîðìîçÿùåãî äåéñòâèÿ íà
îäèí èç ôåðìåíòîâ ãèááåðåëëèíîâîãî êàñêàäà. Ïðè
ýòîì ðåöåïòîð áèîìèøåíè èìååò ñòðóêòóðó, â êîòîðîé
åãî ñàéòû, âçàèìîäåéñòâóþùèå ñ ìîëåêóëîé ïåïòèäà,
äîñòàòî÷íî äîñòóïíû, åñëè îáåñïå÷èâàåòñÿ òîïîõèìè-
÷åñêîå ïîäîáèå ïåïòèäà ïðîòîòèïó.

Îäíàêî àíàëîãè÷íàÿ êàðòèíà (ðàçíèöà â ñòðîåíèè è
ìîëåêóëÿðíûõ ìàññàõ ïðè áëèçêèõ çíà÷åíèÿõ ôèçèî-
ëîãè÷åñêîé àêòèâíîñòè) íàáëþäàåòñÿ è â äðóãèõ ðÿ-
äàõ ôèòîðåãóëÿòîðîâ, íå èìåþùèõ â îòëè÷èå îò ïåï-
òèäîâ âòîðè÷íîé ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðû. Òàê, â
ðÿäó ïðîèçâîäíûõ õîëèíà è N,N,N-òðèýòèëõîëèíà [21,
24] ðàçíèöà â ìîëåêóëÿðíûõ ìàññàõ õëîðîõîëèíõëîðè-
äà è N,N,N-òðèýòèëõëîðîõîëèíõëîðèäà, ñ îäíîé ñòîðî-
íû, è ñîîòâåòñòâóþùèõ áåíçèëîâûõ ýôèðîâ õîëèíà è
N,N,N-òðèýòèëõîëèíà – ñ äðóãîé, ðàâíà ñîîòâåòñòâåí-
íî 45 è 36%. Íåñìîòðÿ íà ýòî, âñå ÷åòûðå ñîåäèíå-
íèÿ â âûáðàííîì áèîòåñòå îáëàäàþò ïðàêòè÷åñêè
îäèíàêîâîé àíòèãèááåðåëëèíîâîé àêòèâíîñòüþ. À
âåñü èññëåäîâàííûé ðÿä ïðîñòûõ ýôèðîâ è ãàëîãåí-
ïðîèçâîäíûõ èìååò àíòèãèááåðåëëèíîâóþ àêòèâíîñòü
îäíîãî ïîðÿäêà. Ïðè ýòîì N,N,N-òðèýòèëõîëèí ÿâëÿ-
åòñÿ ñëàáûì ðåòàðäàíòîì èç-çà íèçêîé ëèïîôèëüíîñ-
òè, à õîëèí âîîáùå íå îáëàäàåò àíòèãèááåðåëëèíîâîé
àêòèâíîñòüþ. Íàïðîòèâ, îí ñòèìóëèðóåò áèîñèíòåç
ãèááåðåëëèíà. Íå èñêëþ÷åíî, ÷òî õîëèí âûïîëíÿåò â
æèçíåííîì öèêëå ãðèáà òðîôè÷åñêóþ ôóíêöèþ. Íàè-
áîëåå àêòèâíû êîìïàêòíûå ìîëåêóëû ãàëîãåíõîëèíãà-
ëîãåíèäîâ ñ âûñîêèìè çíà÷åíèÿìè ëèïîôèëüíîñòè è
íàèáîëüøåé àñèììåòðèåé ìîëåêóëÿðíîãî ýëåêòðîííî-
ãî îáëàêà. Âîçìîæíî, çäåñü èãðàåò ðîëü ìåíüøàÿ
îáðàòèìîñòü ñâÿçûâàíèÿ ïî ãèäðîôîáíîìó è ïîëÿðíî-
ìó ñàéòàì è áîëüøàÿ íàñûùàåìîñòü ìåñò ñâÿçûâà-
íèÿ êîìïàêòíûìè ìîëåêóëàìè, ÷òî äîëæíî óâåëè÷è-
âàòü ìîìåíò äåéñòâèÿ – ïðîèçâåäåíèå ïëîòíîñòè ðàñ-
ïðåäåëåíèÿ íà ðåöåïòîðå íà ñðåäíåå âðåìÿ ïðèñóò-
ñòâèÿ ìîëåêóë â ìåñòàõ ñâÿçûâàíèÿ.

Â êà÷åñòâå äîïîëíèòåëüíîãî ïðèìåðà ñëåäóåò óêà-
çàòü íà òî, ÷òî ó èçâåñòíûõ ðåòàðäàíòîâ N,N,N,N-
òðè-í-áóòèë-(2′,4′-äèõëîðáåíçèë)-ôîñôèíèéõëîðèäà
(ôîñôîí D) è N,N-ìåòèë-(2′,4′-äèõëîðáåíçèë)-2-(3′-
ïèðèäèë)-ïèððîëèäèíèéõëîðèäà [11], ìîëåêóëÿðíûå
ìàññû ñîîòâåòñòâåííî â 2,2 è 2,5 ðàçà áîëüøå, ÷åì
ó õëîðõîëèíõëîðèäà, òåì íå ìåíåå îíè îáëàäàþò âû-
ñîêîé àíòèãèááåðåëëèíîâîé àêòèâíîñòüþ.

Àóêñèíîâûå áèîìèìåòèêè (N- è O-áåíçèëñîäåðæà-
ùèå ñîåäèíåíèÿ [9, 10]) ÿâëÿþò ïðèìåð, êîãäà ìîëåêó-
ëà áèîìèìåòèêà ñóùåñòâåííî êîìïàêòíåé ïî ñòðóê-
òóðå è ìåíüøå ïî ìàññå, ÷åì åå ôóíêöèîíàëüíûé
ïðèðîäíûé ïðîòîòèï. Òàê, áåíçèëîâûé ñïèðò (ìîëåêó-
ëÿðíàÿ ìàññà 118) ïî÷òè âäâîå ëåã÷å, ÷åì ïðèðîäíûé
àóêñèí èíäîëèë-3-óêñóñíàÿ êèñëîòà (ìîëåêóëÿðíàÿ
ìàññà 203), à çíà÷åíèÿ èõ àêòèâíîñòè â òåñòå óêîðå-
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íåíèÿ ÷åðåíêîâ ôàñîëè [12] áëèçêè. Íàîáîðîò, ïðè
áëèçêèõ çíà÷åíèÿõ ìîëåêóëÿðíûõ ìàññ 2,4-äèõëîðôå-
íîêñèóêñóñíàÿ êèñëîòà (ãåðáèöèä 2,4-Ä) (ìîëåêóëÿð-
íàÿ ìàññà 223) êàê àóêñèí íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ àê-
òèâíåå, ÷åì èíäîëèë-3-óêñóñíàÿ êèñëîòà. Ïðè÷èíà
ìîæåò çàêëþ÷àòüñÿ â ñóùåñòâåííî ìåíüøåé îáðàòè-
ìîñòè ñâÿçûâàíèÿ 2,4-Ä ñ àóêñèíîâûì ðåöåïòîðîì è
êàê ñëåäñòâèå â ðîñòå ìîìåíòà äåéñòâèÿ áèîìèìåòè-
êà. Âèäèìî, ýòî ÿâëÿåòñÿ ôèçèîëîãè÷åñêîé îñíîâîé
ïðîÿâëåíèÿ ãåðáèöèäíûõ ñâîéñòâ è ñîîòâåòñòâóþùå-
ãî ïðèìåíåíèÿ 2,4-äèõëîðôåíîêñèóêñóñíîé êèñëîòû è
åå ñîëåé íà ïðàêòèêå.

Íà îñíîâå âûøåèçëîæåííîãî ïðèõîäèòñÿ ïðèçíàòü,
÷òî â ðàññìàòðèâàåìûõ ñëó÷àÿõ ðåãóëÿòîðíîãî âçàè-
ìîäåéñòâèÿ, â îòëè÷èå îò âçàèìîäåéñòâèÿ ôåðìåíòîâ
ñ èõ ñóáñòðàòàìè, ñóùåñòâåííî íå ãåîìåòðè÷åñêîå
(“êëþ÷ ê çàìêó”) [13], à òîïîõèìè÷åñêîå ñîîòâåòñòâèå
áèîðåãóëÿòîðà ðåöåïòîðó áèîìèøåíè. Ñòðóêòóðà è ãåî-
ìåòðèÿ ìîëåêóëû ìîãóò èçìåíÿòüñÿ, íî åñëè ïðè ýòîì
áèîìèìåòè÷åñêè âîñïðîèçâîäÿòñÿ ýôôåêòîðíûé ôðàã-
ìåíò, ôðàãìåíòû, îáóñëàâëèâàþùèå ãèäðîôîáíîå è
ïîëÿðíîå ñâÿçûâàíèå, à òàêæå ñòåðåîèçîìåðèÿ ìîëåêó-
ëû-ïðîòîòèïà, òî âîñïðîèçâîäèòñÿ è èñêîìàÿ àêòèâ-
íîñòü íîâîãî ñîåäèíåíèÿ.

Òîïîõèìè÷åñêîå ñîîòâåòñòâèå áèîðåãóëÿòîðà ðåöåï-
òîðó íåðàçðûâíî ñâÿçàíî ñî ñòðóêòóðíûìè è ôèçèêî-
õèìè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè ìîëåêóëû. Ìîãóò ëè ìîëå-
êóëÿðíûå ïàðàìåòðû áûòü ìåðîé ýòîãî ñîîòâåòñòâèÿ?
Â ðàáîòå [21] ïðîâåäåí ðåãðåññèîííûé àíàëèç âëèÿíèÿ
øåñòè ðàñ÷åòíûõ ìîëåêóëÿðíûõ ïàðàìåòðîâ íà àíòè-
ãèááåðåëëèíîâóþ (ðåòàðäàíòíóþ) àêòèâíîñòü ÷åòâåð-
òè÷íûõ àììîíèåâûõ ñîëåé, îïðåäåëåííóþ ñ ïîìîùüþ
÷óâñòâèòåëüíîãî áèîòåñòà [22, 23] íà êëåòî÷íîé êóëü-
òóðå ãðèáà Gibberella fujikuroi. Óñòàíîâëåíî, ÷òî â
ñëó÷àå ïðîèçâîäíûõ N,N,N,N-òðèìåòèë-(2-îêñèýòèë)-
àììîíèéõëîðèäà (õîëèíà) è N,N,N,N-òðèýòèë-(2-îêñèý-
òèë)-àììîíèéõëîðèäà (N,N,N,N-òðèýòèëõîëèíà), èìåþ-
ùèõ ëèíåéíóþ ñòðóêòóðó, íàèáîëüøåå âëèÿíèå íà àíòè-
ãèááåðåëëèíîâóþ àêòèâíîñòü îêàçûâàþò ïîëÿðèçóå-
ìîñòü (α), ïðîòîíîàêöåïòîðíûé ôàêòîð (Ca

ìàêñ) è ëè-
ïîôèëüíîñòü (log P). Íàèáîëåå ñèëüíûìè áëîêàòîðàìè
áèîñèíòåçà ãèááåðåëëèíà â îáåèõ ãðóïïàõ ÿâëÿþòñÿ
áåíçèëîâûå ýôèðû è ãàëîãåíèäû õîëèíîâ ñ ìàêñèìàëü-
íûìè çíà÷åíèÿìè ïàðöèàëüíîãî çàðÿäà (qx) íà îòðèöà-
òåëüíîì êîíöå ìîëåêóëÿðíîãî äèïîëÿ, ò.å. ñ íàèáîëü-
øåé àñèììåòðèåé ìîëåêóëÿðíîãî ýëåêòðîííîãî îáëàêà.
Íà àíòèãèááåðåëëèíîâóþ àêòèâíîñòü ïðîñòðàíñòâåííî
áîëåå çàòðóäíåííûõ ñîëåé N,N-äèàëêèëïèïåðèäèíèåâ
âëèÿåò ãëàâíûì îáðàçîì ñòåðè÷åñêèé ïàðàìåòð Es,
ìåíüøèé âêëàä âíîñÿò ïîëÿðèçóåìîñòü α, ïðîòîíîàê-
öåïòîðíûé ôàêòîð Ca

ìàêñ è log P [24]. Ñîãëàñíî ñõåìå
ïðîöåññà âîñïðèÿòèÿ è òðàíñäóêöèè ãîðìîíàëüíîãî
ñèãíàëà â ðàñòèòåëüíîé êëåòêå ïðåäïîëàãàåòñÿ ñîîò-

âåòñòâèå ìåæäó ôèçèîëîãè÷åñêîé àêòèâíîñòüþ è
ñðîäñòâîì áèîðåãóëÿòîðà ê ðåöåïòîðó [1]. Òîãäà â
ðàìêàõ ýòîé ãèïîòåçû ìîëåêóëÿðíûå ïàðàìåòðû â èñ-
ñëåäîâàííûõ ðÿäàõ ÷åòâåðòè÷íûõ àììîíèåâûõ ñîëåé
äåéñòâèòåëüíî ìîãóò ñëóæèòü ìåðîé ñðîäñòâà èëè
òîïîõèìè÷åñêîãî ñîîòâåòñòâèÿ ðåöåïòîðó, åñëè ðå÷ü
èäåò î ñðàâíåíèè ïî ôèçèîëîãè÷åñêîé àêòèâíîñòè ñî-
åäèíåíèé, âõîäÿùèõ â îäèí è òîò æå êëàñòåð.

Â ðàáîòàõ [21, 24] âûñòðîåíû êàíîíè÷åñêèå
QSAR-ïðîôèëè òðåõ ãðóïï íîñèòåëåé àíòèãèááåðåëëè-
íîâîé àêòèâíîñòè. Åùå ðàç îáðàòèì âíèìàíèå íà òî,
÷òî ïðîñòûå áåíçèëîâûå ýôèðû õîëèíà è N,N,N-òðè-
ýòèëõîëèíà ïðîÿâëÿþò àíòèãèááåðåëëèíîâóþ àêòèâ-
íîñòü íà òîì æå óðîâíå, ÷òî è ýòàëîííûé õëîðõîëèí-
õëîðèä. Â òî æå âðåìÿ áëàãîäàðÿ íàëè÷èþ àóêñèíî-
âîé àêòèâíîñòè îíè îáëàäàþò ïîâûøåííîé ðîñòðåãó-
ëèðóþùåé è ñòðåññïðîòåêòîðíîé ýôôåêòèâíîñòüþ,
óâåëè÷èâàþò óñòîé÷èâîñòü ïîñåâîâ ðÿäà òåõíè÷åñêèõ
è ïðîäîâîëüñòâåííûõ êóëüòóð ê ìåòåîðîëîãè÷åñêèì è
ôèòîïàòîãåííûì ñòðåññàì, ñóùåñòâåííî ïîâûøàþò
èõ ïðîäóêòèâíîñòü [25–29] â ñðàâíåíèè ñ èçâåñòíû-
ìè ýòàëîíàìè. Êëàññè÷åñêèé “QSAR” êàê ìåòîä ìíî-
ãîïàðàìåòðîâîãî êîððåëÿöèîííîãî àíàëèçà ïî îïðåäå-
ëåíèþ íå îáëàäàåò ýâðèñòè÷íîñòüþ. Íà îñíîâå ôèçè-
êî-õèìè÷åñêîãî QSAR-ïðîôèëÿ îäíîãî âèäà àêòèâíî-
ñòè (íàïðèìåð, àíòèãèááåðåëëèíîâîé) íåâîçìîæíî
âûÿâèòü íè íîâîãî êà÷åñòâà ñîåäèíåíèé (â íàøåì
ñëó÷àå ñîïóòñòâóþùóþ àóêñèíîâóþ àêòèâíîñòü ÷åò-
âåðòè÷íûõ àììîíèåâûõ ñîëåé, ñîäåðæàùèõ Î-áåíçè-
ëîâûå ôðàãìåíòû [9, 10]), íè ñèíåðãèçìà ñîãëàñîâàí-
íîãî äåéñòâèÿ ýòèõ âèäîâ àêòèâíîñòè íà ðåãóëÿòîðíûå
ñèñòåìû öåëîñòíîãî îðãàíèçìà [10]. Äëÿ ýòîãî òðåáó-
åòñÿ ïðîâåäåíèå ñîîòâåòñòâóþùåãî áèîòåñòèðîâàíèÿ
ñ âûõîäîì íà íîâûå îáó÷àþùèå âûáîðêè äëÿ êîìïü-
þòåðíûõ ïðîãðàìì ñ ïîñëåäóþùèì ïîñòðîåíèåì
QSAR-ïðîôèëåé äëÿ íîâûõ âèäîâ ôèçèîëîãè÷åñêîé
àêòèâíîñòè. Íîâîå êà÷åñòâî ôèçèîëîãè÷åñêîé àêòèâ-
íîñòè è ïîâûøåíèå òåõíè÷åñêîé ýôôåêòèâíîñòè äîñ-
òèãàþòñÿ ââåäåíèåì â ìîëåêóëó íîâîãî ôðàãìåíòà-
ýôôåêòîðà, îáëàäàþùåãî àêòèâíîñòüþ, êîòîðàÿ äî-
ïîëíÿåò èìåþùóþñÿ è ñîãëàñóåòñÿ ñ íåé. Íàïðàøè-
âàåòñÿ âûâîä î íåîáõîäèìîñòè âûÿâëåíèÿ âñåõ ñóùå-
ñòâåííûõ âèäîâ àêòèâíîñòè, ïðèñóùèõ äàííîìó ñîåäè-
íåíèþ è ñîñòàâëÿþùèõ ñïåêòð åãî ôèçèîëîãè÷åñêîé
àêòèâíîñòè. Íàèáîëåå ïîëíî òàêîé ïîäõîä ìîæíî ðå-
àëèçîâàòü â àâòîìàòèçèðîâàííûõ ñèñòåìàõ áèîòåñòè-
ðîâàíèÿ “path through”.

Êà÷åñòâåííî íîâûì ïóòåì ðàçâèòèÿ ìåòîäà
“QSAR” ìîæåò ñòàòü ñóáìîëåêóëÿðíîå ðàññìîòðå-
íèå ôîðìèðîâàíèÿ ôèçèîëîãè÷åñêîé àêòèâíîñòè ìî-
ëåêóëû êàê èíòåãðàëà àêòèâíîñòè ñîñòàâëÿþùèõ åå
ýôôåêòîðíûõ ôðàãìåíòîâ ñ ó÷åòîì âëèÿíèÿ òåõ
ôðàãìåíòîâ, êîòîðûå îïðåäåëÿþò ïîëÿðíîå è ãèäðî-
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ROLE OF THE MOLECULAR STRUCTURE OF PHYTOREGULATORS
IN PERCEPTION OF THE CHEMICAL SIGNAL BY RECEPTORS OF
THE PLANT HORMONE SYSTEMS
R.G. Gafurov, N.S. Zefirov

(Division of Organic Chemistry)

A role of molecular structure phytoregulators in perception of the chemical signal by
receptors of plant hormonal systems and character of conformity phytoregulator to a receptor
are considered on a basis à) the mechanism of perception and transduction a hormonal signal
in a vegetative cell and á) postulates of physiological paradigm on which authors base strategy
of chemical design phytoregulators with the given properties. It is shown, that at regulatory
interaction, as against interaction of enzymes with their substrata, it is essential not
geometrical (“a key to the lock”), but topochemical conformity of a bioregulator to a receptor
of a biotarget.  Submolecular consideration of formation of physiological activity of a molecule
as integral of activity making her(it) effector fragments in view of influence of those
fragments which determined polar and hydrophobic linkage with a receptor, is offered as a
possible way of development QSAR to purchase heuristicity.

ôîáíîå ñâÿçûâàíèå ñ ðåöåïòîðîì. Ïðè ýòîì íåîáõî-
äèìî âûÿâèòü âèäû àêòèâíîñòè, êîòîðûå âíîñÿò îò-
äåëüíûå ôðàãìåíòû-ýôôåêòîðû â ñïåêòð ôèçèîëîãè-
÷åñêîé àêòèâíîñòè äàííîé ãðóïïû âåùåñòâ, ó÷åñòü
ðîëü îòâåòñòâåííûõ çà ãèäðîôîáíîå è ïîëÿðíîå ñâÿ-
çûâàíèå ìîëåêóëÿðíûõ ôðàãìåíòîâ â ôîðìèðîâàíèè
àêòèâíîñòè äàííîãî âèäà, à òàêæå îïðåäåëèòü âëèÿ-
íèå îòäåëüíûõ ôðàãìåíòîâ íà ìîëåêóëÿðíûå ïàðà-
ìåòðû ñîåäèíåíèé. Ïîëó÷åííàÿ òàêèì îáðàçîì êàð-
òèíà ñîîòíîøåíèÿ ñòðóêòóðû, ìîëåêóëÿðíûõ ïàðà-
ìåòðîâ è àêòèâíîñòè ïîçâîëÿåò èç îòäåëüíûõ õèìè-

÷åñêèõ ôðàãìåíòîâ êîíñòðóèðîâàòü ìîëåêóëû ñ îæè-
äàåìûìè ñâîéñòâàìè ïî ïðèíöèïó êîíñòðóêòîðà
“Lego”. Ïîñëå ýêñïåðèìåíòàëüíîãî óòî÷íåíèÿ ñïåê-
òðîâ ôèçèîëîãè÷åñêîé àêòèâíîñòè ïîëó÷åííûõ ñî-
åäèíåíèé ìîæíî áóäåò êëàññè÷åñêèìè ñðåäñòâàìè
ìåòîäà “QSAR” îïðåäåëèòü ñòðóêòóðû ñî ñâîéñòâà-
ìè, îïòèìàëüíûìè äëÿ ðåøåíèÿ äàííîé çàäà÷è. Ôè-
çèîëîãèÿ äåéñòâèÿ ðåãóëÿòîðíîé ñèñòåìû, ñ êîòîðîé
ñâÿçàíà çàäà÷à, äîëæíà áûòü äîñòàòî÷íî èçó÷åíà.
Òàêîâ âîçìîæíûé ïóòü ðàçâèòèÿ “QSAR” â ïëàíå
ïðèîáðåòåíèÿ èì ýâðèñòè÷íîñòè.
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