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Аннотация  
С использованием методов докинга и молекулярно-механической оптимизации построены кон-

формационные модели фермент-лигандных комплексов аденозиндезаминазы с аденозином и его аза-, 
карба- и дезоксианалогами. Оптимизацию конформационной энергии фермент-лигандных комплексов 
производили с использованием молекулярно-механического силового поля MM3. Рассмотрены 
особенности акцептирования аденозиндезаминазой молекул аденозина и его аналогов в N- и S-
областях псевдовращения фуранозного цикла. Установлены взаимосвязи между структурой фермент-
лигандных комплексов и биохимическими свойствами лигандов в отношении аденозиндезаминазы. 

 


