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YTuuaj pyHKUMOHANMHUX rpyna Ha doapMaKonoLUKy
aKTUBHOCT

[lpBa Hegerba HacTaBe



[loBe3aHOCT MOMeKyncke CTPYKType 1 bruonoLuke
aKTUBHOCTU

* Crum-Brown n Fraser cy 1869. roouHe y CBOjUM UCTpaxusawnma
nokasanu ga ce MHora jeautbera Koja cagpxe tepumjapHy aMmmUHO
rpyny noHallajy Kao MuoperiakcaHCcu Kafa ce KOHBEPTYjY Y
KBaTepHapHa aMOHWNjyM jeanH-EeHba.

* HakoH WwTO ce y CTPYKTYpy CTPUXHUHA (KOHBYN3MB), MOPJMHA
(aHanreTuk), HAKOTUHA (MHCEKTULUMA) U aTponuHa
(aHTUXONUHEPIYK) yBEe4e METUN rpyna 1N HacTaHy KBaTtepHapHe
aMOHWjyM COJSn, OB MOJSTIEKYIK NlekoBa NokKasyjy 0CObuHe CIinvHe
TyOoKypapuHy (MnopenakcaHc).

« 360r Tora cy Crum-Brown u Fraser 3akrby4nnu ga Morekynm Koju
OoBofe [0 penakcaumje muimha Mopajy y CB0joj CTPYKTypu
MMaTn KBaTepHapHy aMOHUjyM rpyny.



N-mMeTnnMopduH
(MVWKhHK penakcaHc)

ATponuH N-meTunaTponuH

(MMWhHM penakcaHc)
O\\\\

N-MEeTUNHUKOTUH
(MULWKhHK penakcaHc)
HVIKOTVIH



[loBe3aHOCT MOMeKyncke CTPYKType 1 bruonoLuke
aKTUBHOCTU

* MehyTtnm, HakoH oTkpuha
HeypoTpaHCMUTEpPa aLeTUnxonnHa oea
XUnortesa ce rnokasasia kao HeoCHoBaHa.

* ALETUNXONNH Y CBOjOj CTPYKTYpU Takohe ©
noceqyje KBatepHapHy aMOHWjyM rpyny, Y

anu nsasmea KOHTpakuujy mmwmha. O aueTUNXoNuH

* Nako je noyeTHa xunotesa buna ogbadeHa, HakoH oTkpmha Crum-
Brown-a un Fraser-a Koju cy [OoHekne ycnenu na noBexy
MOJSIEKYINCKY CTPYKTYpPY Ca O€jCTBOM Jlieka, Hay4YHUUKM cy noyenu ga
NcTpaxyjy n gpyre doyHKUMOHarHe rpyne kKoje 6u morne ga ytuyy
Ha HacTaHak cneymduyHor 6MooLKOr oaAroBopa.



CenekTuBHOCT MOJIEKYJ1a J1IEKOBA

« Ehrlich je pa3Bno koHUENT peuenTopa 3a riekose nparehu
noHawake crneymdpunyHo 0b6ojeHnx npenapara MMKpoopraHmsama.
OH je npeTnocTtasuno ga cy ogpeheHn ,004HM naHun” Ha
noBpLUMHK henunja ,koMmnreMmeHTapHu" ogrosapajyhum 6ojama (nnm
nekosmma) na ga cammum TMM MOry fia UHTeparyjy.

« OBaj KoHUeNT je kKacHuje moandgmkosao Albert n oH ce gaHac
Ha3nBa ,cesfieKmueHa moKcu4Hocm".

« OpraHoapceHoBa jeautena NpeacTaBrbajy npumep crabe

CENeKTMBHOCTU NleKkoBa:

« Ycnepq wuxoBe npesep3nburiHe peakuuje ca TMonHUM rpynama (-SH)
BUTaASTHUX NPOTENHA U HacTaHKa As-S Be3e NocTajy TOKCUYHK 3a
TpunaHosome. MehyTtnm, kaga ce oocturHe ogpefheH HUBO apceHa y
KpBUW, OBa jedNH-EHa NOCTAjy TOKCUYHA He caMO 3a LUIbHA
opraHmnsam, Beh v 3a henuje gomahuHa.



CenekTuBHOCT MOJIEKYJ1a J1IEKOBA

[TapagoKc Koju je YOUEeH HaKOH OTKpuha aueTunxonuHa - 0a jeOHa
QYHKUUOHasIHa epyria Moxe u3a3gamu 0ea cyrpomHa buosiowka
002080pa (penakcaunjy n KOHTpakunjy mmwuha), objacHmo je
Hay4HUK Ing.

[TpeTnocTaBmo je Aa aueTUNXosimH n Ty0oKypapuH OCTBapyjy cBoje
0€ejCTBO NPEeKO UCTOr peLenTopa, anu aa jegaH o4 Monekyna
"akTmBupa" peuentop, Npm Yyemy gonasu 4o KoHTpakuuje muwmha.

Besyjyhu ce 3a ogrosapajyhu peuentop, Ty6okypapuH Kao
BOJSTYMUHO3HM|M MOMEKY cnpevaBa MHTepakumjy (a cammum TUM n
BE3MBaH€) Mat€ BOSTYMMHO3HOI MOSEKyna aueTurnxonuHa 3a
NCTU peLenTop.

Oba mMornekyna nmajy keBaTepHapHy aMOHMjyM OYHKLMOHAarHy
rpyny Koja uHTeparyje ca MICTMM PerMoHOM Ha peLenTopy.



CenekTuBHOCT MOJIEKYJ1a J1IEKOBA

* Ha oCHOBY CTPYKTypa MoreKyna Koju Ha UcTe peuenTtope aenyjy
CYNpPOTHO, MOXe Ce NPUMETUTU Ja aHTarOHUCTU
HeypoTpaHcMuUTepa (HNp. HopenuHedgpuHa, XMcTaMmnHa,
OornamMmHa nnm cepoToHMHA) Hajudewhe nmajy BoSTlyMUHO3HUjE
CTPYKTYpe o4 eHOOoreHux nuraHaga.

« Ca gpyre cTpaHe, aHTaroHUCTU NeNTUAHUX HeypoTpaHCMUTEpa U
XOPMOHA Kao LUTO CY XONELMUCTOKUHUNH, MEeNTaHOKOPTUH UMK
cyncTtaHua 1 cy 4ecTto Make BONMYMUHO3HW.



CenekTuBHOCT MOJIEKYJ1a J1IEKOBA

¢ HakoH LWWTO je npuMeneHo Aa aroOHUCTU N aHTaroHUCTU
HeypoTpaHCcMuUTepa Nnoceayjy 3ajedHn4YKke CTpyKTypHe ocobunHe ca
oarosapajyhum HeypoTpaHCMUTEpPOM (BMoreHnm aMmmHOM Unu
nenTuagom), AOLUNO ce 40 NpeTnocTaBke Aa CTPYKTypa MOsiekyna,
BpCTa 1 pacnopen pyHKUMoHanHMx rpyna ogpenyjy
drapmakonoLukm edpekaT Koju Monekyn rieka noceqyje (SAR).

* [lpnmep: MmnopenakcaHcu Koju ocTBapyjy edpekte npeko
XOSIMHEPINYKUX peLenTopa noceayjy KBatepHapHe aMOHUjyM Uin
NPOTOHOBaHe TepLumjapHe aMOHWjyM rpyrne v BoyMUHO3HUjU CY 04
aueTuUnxosinHa (aueTunxosimHa n TyookypapuHa).



CenekTuBHOCT MOJIEKYJ1a J1IEKOBA

 SAR npeacrtaBfba OCHOBHW MPUHLNM MeOULUNHCKE XeMuje.
= CTPYKTYPHO CIMYHM MOSIEKYNN UCMOoSbaBajy CrindHa dunoroLlka
Aejctea y KBanutatmuBHom cmucny. lNpema Tome, CTPYKTYPHU

erneMeHTU (pyHKUMOHaNHe rpyne) gonpuHoce PusnyKko-xeMmjCKUm
ocobuHama mornekyna, na caMmmm TUM N HBUXOBUM BMOSTOLLKUM
ocobnHama.

 [la 6u ce gmnsajHmpao WTo epukacHuju nek, Mopajy ce oapeanTu
doyHKUMOHanHe rpyne yHyTap cneunduyHe CTpPyKType Koje cy
OLroBOpPHE 3a HeroBy oapMakomnoLLKy akTUBHOCT, K0 U HA4YUH Ha
KOju ce Te rpyne mory mogndumkosaTt fa bu ce CUHTETUCAO
NOTEHTHUjU (edOMKACHNjWN), CENEKTUBHMUN N Be3DegHN|UN NeK.



Buonouike meTe 3a ocTBapMBah-€ [ejcTBa JIeKoBa

 [la 6u monekynu nekosa Mornu ga ncrnorbe ceoje hapmMakonoLlke
KapakTepucTuke, npe ceera Mopajy CTynuTtu y MHTepakumjy ca
Bbuosrowkom meTom (Lmrbem). HajsHavajHuje bnornoLuke meTe

NeKoBa CY: peLenTopu, eH3MMMN, jOHCKM KaHann 1 TPaHCMOPTHU
NPOTEUHMN.

e Yknanawe“ (eHrn. fit") Tj. MHTepakymja monekyna neka ca
Gunowkom MeETOM 3aBUCHK OA.:

* OpOjHUX PU3NYKO-XEMUjCKMX 0cObMHa (aunao-6asHux ocobuHa,
JjOHM3auunje n gpyrux),

* 0bnuKa u BeNUYMHe PyHKUMOHANHMX rpyna,
e TpOAMMEH3MOHaNnHe NPoCTOpHe opujeHTaumje.

« KBanuteT oBe MHTepakLmje OAMPEKTHO yTUYe Ha ONONOLLKK
0OroBop Ieka.



OPN3NYKO-XEMNJCKE OCOBUNHE JIEKOBA
Auudo-ba3He ocobuHe

* Boga umHn 70-75% reyackor tena (73 kg = 51-55 | Boge).
YKONUKO Kao rnpumep yamemo npocevaH MOMeKyn fieka ca
Morsiekyrickom TexxmHom og 200 g/mol n gosom og 20 mg, gonasu
[0 HacTaHka pacTteopa [2x10°M (2 uM)].

« 3a npegsuhame noHallaka Mosiekysia fieka y opraHM3amMy KOpUcTu
ce Bronsted-Lowry-eBa aumgo-6asHa Teopuju Koja je
HajnpuKnagHuja 3a Kncenvde n base.

» OBO je BeEOMa BaXkaH KOHLENT Y MEeOUNLMHCKO] XeMUju1, jep aumgo-
basHe ocobMHe Morekyna fekoBa VPEKTHO YyTUYY Ha ancopruujy,
efiMMMHaunjy 1 KOMnaTnbunnHocCT (MHTepakuujy) ca apyrmm
rnekosuma.



OPN3NYKO-XEMNJCKE OCOBUNHE JIEKOBA
Auudo-ba3He ocobuHe

 [Npema Bronsted-Lowry-eBoj Teopuju, ,KucenuHa“ je ceaka
cyrncTaHua crnocobHa ga otnyctu NpoToH (H*), a ,6a3a“ je cBaka
cyrncTaHua crnocobHa ga npuxesatu NPoToH. Kaga KncennHa
OTMyCTU NPOTOH, NpPeTBapa ce Yy CBOjy ,KowyroBaHy basy“. CrnnyHo
TOMe, Kaga Oasa npuxeaTtu MPOTOH, NpeTBapa ce y CBOjY
,KOHYrOBaHy KUCENUHY"

—

CH;COOH + H,0 < CH3C00~ +  H30"

KncernmHa basa KohwyroBaHa 6asa KOHsYroBaHa KMcernuHa

CH;NH, + H,0 < CH3;NH; + OH~

basa KUceJsinHa KOHYroBaHa KUCEJIMHa KOHYyroBaHa basa



OPN3NYKO-XEMNJCKE OCOBUNHE JIEKOBA
Auudo-ba3He ocobuHe

 [1lpunukom gmucounjauuje, yHKLMOHaNHa rpyna ca Kucenmm
ocobuHama oTnywTa NPoToH, NPN YeMy HacTaje HeraTUBHO
HaenekTpucaH ,joHM30BaHU" 0bSnK KucenuHe (KowyrosaHa 6asa).

« PacTBOpSbLMBOCT fleka y Boau ANPEKTHO 3aBMUCKU 04
dYHKUMOHANHMX rpyna y HeroBoj CTPYKTypu. PyHKLMOHaNHe
rpyrne Koje Mory ga y4YecTtByjy Yy JOH-OMNOMN NHTepakumjama ca
BOOM noBehaBajy pacTBOPSLMBOCT Jieka y BOAW.

 [Npunukom gmucoumnjaumnje, pyHKLMOHaNHa rpyna ca 6asHum
ocobnHama KoHBepTYje ce Ao oaroBapajyhe joHn3oBaHe,
NO3UTUBHO HaeneKkTpucaHe KOHYroBaHe KNCESTNHE.



OPN3NYKO-XEMNJCKE OCOBUNHE JIEKOBA
Auudo-ba3He ocobuHe

« QyHKUMOHanHe rpyne mory 6utun kucerne, 6asHe unu HeytTparHe
(He mory oTnycTUTU HATU NPUMNTU NPOTOH).

« Monekyn neka moxe ga cagpxu sule pyHKUNOHaNHMX rpyna, a
caMmum TUM da nocenyje v kucene n 6asHe ocobuHe (amdonnTn).

« Ha ocHoBY (pyHKUMOHANHMX rpyna v kuxoBux ocobuHa, Moxe ce
npeaBuaeTn ancopnuuja, aucTpmbyumja n enuMmHaumja nekosa,
Kao 1 noTeHuujanHe HekomMnaTtnéunHocTn (MHTepakuunje) nsmehy
nekosa.



Hajuewhe dyHKUMOHaNHe

Koje ce noHawajy Kao

KncenvHe n ogroeapajyhe kowyrosaHe 6ase

Hajuyewhe dyHKUMOHanNHe rpyne Koje ce noHawajy kao 6ase u
oarosapajyhe KowyroBaHe KMcenuHe

Base (pK,) KoryrosaHe kucenuHe

Kucenure (pK,)

KowyrosaHe 6ase

®eHon (9-11)
CyndoHamuz (9-10)
Nmua (9-10)

(Ankun)Ttnon (10-11)
TuodpbeHon (9-10)
N-ApuncyndgoHamng (6-7)
CyndoHnmug (5-6)

AnkunkapbokcunHa kucenuvHa (5-6)
ApunkapbokcunHa kucenuHa (4-5)

CyndoHcka kncenuna (0-1)

®eHonar
CyndoHamugar
Nmupar

Tvnonat

TnodgeHonat
N-ApuncyndgoHamuaar
CyndoHumungar
Anknnkapbokcunat
Apurnkapbokcunat

CyndoHaTt

ApunamuH (9-11) ApunamoHujym

ApomatnyHm amuH (5-6) ApomMaTnyHM aMOHUYM
muH (3-4)
AnkunamuH (2° 10-11; 1° 9-10) AnkunamoHujym
AmunauH (10-11)

BaHnguH (12-13)

MuHujym

AMUONHU)YM

BaHMAMHMWjyM

Hajuewhe HeyTpanHe yHKUMOHanHe rpyne

AnKnn ankoxor Hutpun

ETtap KBaTepHapHW aMOHWjyM
Ectap AMUH oKcug,

Ectap cyndgoHcke kucenvHe KeTtoH/angexmg

Amung Twnoetap

OnapunamuH Cyndokeng/cyndoH




PUN3NYKO-XEMNJCKE OCOBUVHE JIEKOBA
Pacmeopsrbusocm MoreKyrna fieka y eoou

Jake kucenuHe/6ase NoTnyHO AMCOCYjy TaKo LITO OTMyLITajy Ui
npuxeaTajy NPOTOH Y BOAEHOM pacTBOpPY, NpM YeMy HacTaje
KOHyroBaHa basa/kucenuvHa.

YmepeHe un cnabe kncenmHe/6ase HENOTNYHO ANCOCYjy Na ce
paBHOTEXa N3Mehy jOHM30BaHOI N HEJOHM30BaHOr Obnka
ycrnocTaBrba Ha CpeanHU, Tako Aa Y CBakOM TPEHYTKY Mory
HacTaTn oba obnuka.

[ NegaHo ca acnekta ousnosorunje, Mosfiekynu fiekosa y opraHmsmy
Cy YBEK pasbnaxeHu BogeHn pacTeopu. PacTBoprbnBOCT
MOneKyna neka y Boau 3Ha4ajHo yTuiye Ha ogabup nyta
agMUHUCTpaUmje, Kao 1 ancopnuujy, AUCTpudyumjy n enuMmmHaumjy
neka.

[1Ba kKrby4Ha KoHUeNTa Koja Tpeba umatm y Buay npuinkom
pasmaTpara pacTBOPSLMBOCTM Y BOgU/ IMNnanmMa cy noteHuujan
3a rpahewe BOOOHMYHNX Be3a N JoHMU3aumja jegHe Unu BuLLe
JOYHKUMOHANHMX rpyna yHyTap Monekyna.



PUN3NYKO-XEMNJCKE OCOBUVHE JIEKOBA
Pacmeopsrbusocm MoreKyrna fieka y eoou

pahen-e 8000OHUYHUX 8e3a

« CBaka (pyHKUMOHamNHa rpyna cnocobHa ga otnycTy unun npuxsaTtu
BOLAOHWK OOMPUHOCK YKYMHO|] paCcTBOPSbUBOCTYU jedntbera Y BOAU
n nosehasa xugpodunHy npupoay morsnekyna. Hacynpot Tome,
JoyHKUMOHAarHe rpyne Koje He Mory rpagmtm BOOOHUYHE Be3e
gonpuHoce xuapodobHoj Nnpupoan Mosekyna.

JoHu3auyuja

« JOH-OMNON UHTEepakuuje cy NPUCYTHE Yy OpraHcKMM conuma um
HacTajy usmeny kaTtjoHa n genMMnUYHO HeraTMBHO HaerneKkTpucaHor
aToma y gmnony (Hnp. atToMu KUCEOHUKA Y BOAWU); UNU aHjoHa K
OENUMNYHO NO3UTUBHO HaenekTpucaHor atoma y aunosny (Hnp.
aToOMM BOOOHMKA Yy BOON).



PUN3NYKO-XEMNJCKE OCOBUVHE JIEKOBA
Pacmeopsrbusocm MoreKyrna fieka y eoou

Hucy cBe opraHcke conu pacteopsbmse y Boan. Conu
NPBEHCTBEHO MOpajy AncocoBaTtun, Aa bu ce noBesarne ca
OOBOSbHO MOJieKyna Boe 1 nocrane pactBopibmsee, ApYrum
pednma, KaTjoHu N aHjoHn Mopajy butn y moryhHocTu ga ce
pasfBoje U Ja He3aBUCHO MHTeparyjy ca Monekynmma Boge.

Y K0joj Mepu Cy jOHU30BaHU MOSEKYNU
pacTBOPSbLUBK Y BOAW 3aBUCKU U Of, e ~ Y

npoueHTa NHTPaMOJ1EKYJICKNX KapOOKCHJIHA
UHTepakumja. Monekynu ca joHU30BaHUM | 4 ke A
JoYHKLUMOHANHNUM rpynama CyrnpoTHOr
\ i
Ho>N

HaenekTpucarwa nmajy sehu noteHunjan derion
\_OH

na mehycobHo nHTeparyjy Hero aa
OCTBape UHTepakunjy ca Mmorekynmma
Bo4e. TakBu MONEKynu cy Hajdewhe
HepacTBOPSbMBU Y BOOW. Y,

1° aJaxkuJ aMuH

npuMep TUPO3UH



PUN3NYKO-XEMNJCKE OCOBUVHE JIEKOBA
Pacmeopsrbusocm MoreKyrna fieka y eoou

lpedeuhaw-e cmeneHa joHuU3auyuje

 Ha ocHoBy BpcTe (pyHKUMOHANHMUX rpyna y mMosiekyny (ga nv cy
KncenvHe unn 6ase), moxe ce npeasuaeTy ga nm he Mornekyn
NPETEXHO OUTU Yy jOHM30BAHOM WIIN HEJOHM3O0BAHOM OONUKY Ha
ogrosapajyhoj pH BpeaHocTu.

« la ©6M ce KBaHTUTATUBHO nNpeaBUOEO CTENEH jOHM3auwuje
MOIneKyna, NoTpebHo je no3HaBawe PH BPedHOCTU OKpYXXeHsa Y
KOjeM ce MONneKyn neka Hanasu ga 6um ce npopadvyHana pKa
BPEeOHOCT CBake (PyHKUMOHAIHE rpyrne y MOnekyny.

« CteneH joHnsaumje Ha opgroapajyhoj pH BpeaoHoCTn, MoXe ce
yTBpAnTHU Henderson-Hasselbach-osom jegHaunHom.



CTepeoxemuja

* Pnsnyko-xemmjcke ocobmHe Moriekyna neka He 3aBnce camo of
npupoae pyHKUMOoHaNHux rpyna seh v og HUXoBOr MPOCTOPHOT
pacrnopena y monekyny. OBo je og nocebHor 3Ha4yaja YKOIMKO
OKPY>XeH-€ MoreKyna H1Mje CUMEeTPUYHO, Kao LITO je cny4aj y
opraHmamy (brnonolike meTe, NoNyT NPOTENHA CY XUparHe).

* TpoguMeH3noHasiHa NpPoCcTopHa opujeHTaunja PyHKLUUOHATHUX
rpyna morsiekyna neka ogpenyje HaduH Ha Koju he nek
NHTeparosaTu ca MakpoMosieKynmma.

* YKOSIMKO pyHKUMOHArHe rpyne of 3Hadaja He 3ay3my (okynupajy)
oarosapajyhy peruvjy, nHTepakumje ca 6MosIoKOM METOM (LUUIbEM)
he butn Hemoryhe, na he camnm TMM 1 hapmMmakonoLLKa akTUBHOCT
n3ocrartu.

* Y CynpoTHOM, YKOSIMKO (PYHKLMOHANHe rpyne 3aysmy ogrosapajyhy
peruvjy, oohun he 0o XerbeHux nHTepakumja ca bMoNOLLKOM METOM
(unrbem), npm Yemy he gohu n 0o odekmBaHoOr oapmMakosioLwKor
ogrosopa.



CTepeoxemuja

« TpoguMeH3noHasiHa NPoCTopHa opujeHTaunja PyHKLUNOHASTHUX
rpyna mMornekyna neka je og nocedbHor 3Ha4vaja 3a npegsuhare
NOTEHTHOCTU M NOTEHUMjANTHUX HEXEIBEHUX AejcTaBa.

* Y npoceky, cBaku Tpehu nNek Ha TPXKULWITY Hanasu ce y obrnnky Heke
BpCTe MUKCTYpe (cMeLle) nsomepa (pauemcke mogudukaumje).

« Koo BehnHe nekoBa camo jegaH of nsomepa je G1uonoLlku
aKTUBaH (MNKn je AOMUHAHTHNjU Y OOHOCY Ha ApPYru n3omep).
Pn3n4Ko-xemujcke ocCobnHe eHaHTUOMEpPA Ce PassnKyjy, na mory
Oa nmajy gpyradmje doapmakokMHeTUYKe U papmMmakogmHamMmyke
edekTe, a caMum 1 gpyradmnju 6e3begoHoCcHN npodouns.

« C ob3npom ga jegaH og nsomepa MoXKe a ce KOHBepTYje a0
TOKCUYHMX CYNCTaHUM, UNU MOXE aa yTude Ha metabonunsam
Opyror rieka, og CyLITUHCKOr 3Ha4vaja je ncnutatn ocobmHe oba
eHaHTUoMepa NPUIINKOM An3ajHa HOBUX MONEKyna fiekosa.



CTtepeoxemuja n buonoLluka akTMBHOCT

e Jow y 19. BeKky npumeheHo je Aa eHaHTUOMEepPM MOry nokasaTtu
pasnuunTy DMONOLLIKY akTMBHOCT. Easson 1 Stedman (1933) cy
OOLUSIN O 3aKrbydKka Aa caMo jedaH o4 eHaHTUoOMepa CENEKTUBHO
NHTeparyje ca peLenTopoM LITO je yje4HO 1 pasnor 3a nocTojake
MehycoOHuX pasnuka y bmonoLkoj aktmueHocT. OHKM Cy nokasanu
Oa ce uHTepakumja Mmopa OoroauTn y Hajmare Tpu Tadke ga ou
OOLUI0 OO akTuBauunje peuenTtopa.

« Paanuka y BMOnoLLKOj akTUBHOCTM MOXE HacTaTu Kao pesyntaT
pasnMunTe cnocCobHOCTK eHaHTMOMepa aa gocne Ao buonoluke
meTe (unrba). C 063mMpom ga BMOoLWKM CUCTEM Ca KOjUM ce ek
cycpehe npeacrasrba XmpanHo OKpyXXeh-e, CBakn eHaHTUOMEP
KOju MOXe aa npohe Kpo3 membpaHy, yTnuye Ha metabonmsam u
ancopnuuy.



CTtepeoxemuja n buonoLluka akTMBHOCT

« Camo eyTomMep MOXe aa 3ay3mMe ogrosapajyhy npocTopHy
opujeHTaumnjy n omoryhu nHtepakumjy cee Tpu pyHKLMOHarNHe
rpyne ca npoTenHcKum edpektopomM. HemoryhHoCT guctomepa ga
ocTBapu Uctn 6poj nHTepakumja ca NPOTENHCKUM €JDEKTOPOM
objaluraBa Herosy cMareHy OMOMOLLKY aKTUBHOCT.

EHAHTUOMEP 1 EHAHTUOMEP 2
EYTOMEP OUCTOMEP
D A
A\kc D\*/c
B B
I I I I
B B

Onmu4ku usomepu



Lujacmepeou3omepu

 JlekoBu Koju cy amjactepeonsomepu Hajudelwlhe cagpxe asa unm
BULLE XMpanHa ueHTpa u nmajy pasnuimnte umsnvko-xemmjcke
0COBMHE 1 pasnnunUTy OUOSOLWKY aKTUBHOCT.

AvjacTepeonsomepu AnjacTepeov3omepu

HO, H H

\\\\OH

NHCH3 NHCH3

‘4, ,//// III/ 77

H EHaHTMOMepH

[losezaHocm usmehy Oujacmepeou3omepa eghedpuHa u riceyooeghedpuHa



Lujacmepeou3omepu

* YKONMKO MOJIEKYI CaapXXn ABa XuparHa LueHTpa, nocToje YeTmpu
mMoryha ctepeousomepa Tj. ABa pasfnimduTta rnapa eHaHTMomepa.

* PoTaumnjom oko aBorybe yribeHuUK-yrieHUK N yribeHUK-a3oT Bese,
Mory HacTtatu Z- n E- nsomepu.

z E

lNpumep mpurnponuduH — E-uzomep mpunponuduHa je akmusHuUju jep ce rnupuouH u
nuposnuduH Hanase Ha adekeammHoj ydarbeHocmu



Lujacmepeou3omepu

« Kog unmknuyHmx cuctema pasnukyjy ce cis- u trans- naomepu. Osa
BpCTa U30Mepa ce 4YeCTo cpehe Ko CTEPOUAHUX FeKoBa.

A H

5a-xonecTaH 5B-xonecTaH



KoHpopmauyuoHa usomepuja

O
-
« KoHpopmaunoHa nsomepuja ce o ](\60
4ecTo objallH-aBa Ha npumepy iR
aLeTUNXonuHa. N

« Behu 6poj jeaHorybunx Besa y Monekyny aueTunxornnHa nma
cnocobHOCT aa poTtupa Ha cobHoj TemnepaTtypu. Potaunjom
ueHTpanHe Ca-C[3 Be3e gonasun o Hajseher npocTtopHor
npeypenhneam:a.

« Kapa ce ectapcka v TpUMeTUIaMmnHO rpyna Hahy nog yrnom og
180° (aHTK Nonoxaj), aueTUnNXosinH 3ay3rmMa eHepreTcKku
HajcTabunHujy KoHdopmauujy. 'paherwe nHTpamonekyricke
BOOOHWYHE Be3e, cTabununayje n gpyru obrmk KoHopmauuja.



[1n3ajH nekosa: NnpoHanasak u mogndukawmnja CTpykType
Bodener jegntena

 [lpouec npoHanacka fiekosa 3anovnte naeHTndnKaumnjom HoBor,
BMONOoLWKMN aKTUBHOT jednHeHa KOju ce Ha3mBea ,hit" oo kora ce
OO0LUSIO CKPUHUHIOM MHOIMMX jeduHberba XKerbeHNX OMOMNOoLLKNX
OCODOMHa.

« Xemujcka mogndpukauuja nnu mogudpmkaunja pyHKUMOHaNMHUX
rpyna ,hit" jeanwera ce ussoam ga o6u ce noborbliane
doapmMaKkosnoLlke, TOKCUKONOLLKe, PU3NYKO-XEMU|CKE U
dapMakoKkMHETUYKE OCOBMHE, Npu Yemy ce nsasaja sogehe
(mona3Ho) jeaumemnse.

* Booehe jeguwberse Tpeba ga nma rnosHaTy XeMmjCKy CTPYKTYpPY,
MeXaHn3aMm OejCTBa, Kao U pyHKUMOoHanHe rpyne (dapmakodope)
Koje nocenyjy oarosapajyhm adouHUTET npema akTUBHOM MECTY.



[1n3ajH nekosa: NnpoHanasak u mogndukawmnja CTpykType
Bodener jegntena

« OnTnmnsaumja sogeher jeanuera nogpasymena npoLec
Moandurkaunje pyHKLMOHANHUX rpyna rnpu yemy ce noborssLiaea
npeno3HaBake, aoUHUTET N reOMEeTPUja Koja je oaroBopHa 3a
Be3nBake hapmMakodOpHUMX rpyna 3a UnMibHO MeCTO fleka Ha
PELENTOPY UMNU EH3NMY.

* HakoH ngeHTndukaumje jeantera, mogmdukaumje n
onTuMmnaaumje PyHKLMoHanNHMX rpyna sogeher jeanmemnsa,
n3gBajajy ce CTPYKTYPHM aHarno3m Koju ce garoe UCnutyjy ca
UMIbEM Oa ce U34BOoju KaHaMaaT 3a KNUHUYKY MPUMEHY.



CKpUHUH2 rpupoOHUX u3eopa

« [1o kpaja 19. Beka, pa3BOj HOBUX XEMU|CKMX EHTUTETA 3a
MEOMLUMHCKY yNoTpeby npumapHo je nogpasymeBao yrnotpeoby
NPUPOLHUX Npomn3Boaa, Hajuelwwhe burbHOr nopekna (HNp.
canuumsiHa KucerimHa).

« Kpajem 19. n novyetkom 20. BeKa xemMumn4yapu 3anoymmy notpary 3a
HOBMM JIEKOBMMaA M3 NMPUPOLHNX U3BOpa (OBaj NPUCTYN Ce Ha3uBea
CKPUHWHI NpupoaHnx nasopa (eHrn. natural product screening)).

* Mako je oBaj npuctyn 3amer-eH paunoHanHMm NpmucTynnuma 3a
Ou3ajH nekosa, nocreawux rogMHa rnojavyaHa cBecT O
doparnnHocTn ekocmnctema (nNocedbHo npaluyma) je nogcrakna
NcTpaxmneade ga ce BpaTe OBOM MPUCTYMY Mpe HEero LWTo nojeguHe
BurbHe BpCTe U3ympy.



HacymuyHu CKpUHUH2 cuHmMemucaHuUXx op2aHCKux
jedur-erba

« HakoH WwTO je oTKkpmBeHa rpyna cyndoHaMugHnx aHTMbunoTuka
1930. rogmHe, 3anoymH-e ce ca HaCyMUYHUM CKPUHUHIOM
CUHTETUCAHNX OPraHCKUX jeanH-eHsa.

« OBaj npuctyn nogpasymesa 6pojHe CKPUHMHIE KOju obyxBaTtajy
NCTOBPEMEHE DMoaHanmnae xurbage jeantemnsa.

« OBaj TN bnoaHanmsa moryh je camo y3 poboTuyke cucteme y
KOMBUMHaUNju ca XeMNjCKUM TEXHUKaMa 3a CUHTEe3y BENUKOr bpoja
jeankera y Mmanum (MUnurpamMmcknm) KonmvynHama.



PayuoHarnHu ousajH

« PaunoHanHu gusajH je npucTyn Koju ce 3a An3ajH,
naoeHTuukauujy, unm cuHtTesy sogeher jeanmemwa, sule
dookycupa Ha NPUMEHY 3HaHa (CTPYKTYPHUM MHdOpMauujama) o
peuenTopMmMa 3a JieKoBe U hUXOBUM eHOOreHUM nuraHgmma.

« TecTunpame ce Hajuelwhe obaBrba Ha jegHOM UM ABa Mogena
6asnpaHnuM Ha UUIBHOM MECTY aejcTBa fieka (MeTn).

 [lpunnkom gusajHa rnekosa KOPUCTU Ce MoaerioBake Mosiekyna u
QSAR npucTtyn 3a 6orbe gedmHUCcCare PU3NYKO-XEMMUjCKUX
ocobunHa n dpapmakoopHMX rpyna Koje cy 3HadajHe 3a OMONOLLKY
aKTUBHOCT.



Cmyouje o memabornu3my riekoea

 [Npunukom ncTpaxunearwa metabonmama Moriekyra nekosa Koju cy
KaHOMaaTtn 3a KNMHUYKY NPUMEHY U niekoBa Koju cy Beh Ha
TPXKNLWTY, MOTy ce NpoHahu N HOBU JTIEKOBMN.

* Ha ocHoBYy oBe MeToae, MeTabonuT NO3HATUX SIEKOBA Ce U301yjy
N HMXOBa BMONOLLKA akTUBHOCT ce aHanusunpa. Y Behunnu
cnydajeBa MeTabonnTn HEMajy 3Ha4ajHy pasnuky oa
POOUTESbCKMX MOMEKYra rna ce o4Yekyje aa rnokaxy crnunyaH
doapMaKkosioLLKM edpekar.

« MehyTtnm, Hekapga mory ga noceayjy 6orbe dpapmMakokKMHETUYKE
0CODOMHeE, Kao LUTO je NpoayXeHo BpeMe aejcTBa, nobosbluaHa
arncopnumnja HakoH per oS NpuMeHe, CMakeHa TOKCUYHOCT Y3
MakYy NojaBy HeXerbeHuX AejctaBa (npumep TepdeHaanH n
doekcopeHagmnH).



[lpaher-e HexXerbeHUXx ecpekama

* [Npahewe HeXerbeHnx gejcTea Moxe 6UTN BeoMa 3Ha4ajHo, jep
6e3 063npa aa nNu je yo4eHo Ha naunjeHTuMa Unn aHuManHum
Moaenuma, y3 gogaTHa UcTpaXxuBawa, Y HEKMM crnydajeBuma
MOXXE [a MOCIYyXW 3a pa3Boj HOBUX NekoBa rae he To HeXerbeHo
OejcTBO BUTK XKerbeHn Tepannjckmn edexar.



OOdpehusar-e chapmakoghope

* HakoH wrTo ce ,hit" jeanrerwe naeHTnuKkyje 3a ogpeneHy
TepanunjCcKy MHAuKaumnjy, HapegHu Kopak je naeHtudukaumja
doapmakogopHux rpyna.

« Qapmakodope Monekyna fekosa npeacraBrbajy Aenose
MOJSIeKyna Koju cagpxe 3HadajHe pyHKUMOHAmNHe rpyne Koje ce
OVPEKTHO Be3yjy 3a aKTUBHO MECTO Ha DMOMOLLKOj METU NPU YEeMY
aonasun o XerbeHe bruonolike akTMBHOCTU. Kako cy nek-meta
NHTEpaKumje Beoma cneunduyHe, dapmakodopa moxe butn
Manu geo Morsiekyna.

Y BehuHu cny4yajeBa, KOMMMEKCHN MOMEKYn Mory outu
nojegHocTaBrbeHu (yrnpowheHn) Ao jeaAHOCTaBHUjUX CTPYKTYypa Y3
3agpkaBare papmMakodOopHUX rpyna npm yemy he ce ogpxatu
XerbeHa dbnonoLluka akTUBHOCT.



V3meHe y yarb08000HUYHOM HU3Y (arnkus-rnaHuy)

 [MpooyxaBare nnm ckpahmeamwe yrrboOBOAOHUYHOI HU3a, rpaHaHe
NN N3MEHEe Yy BENUYMHN NPCTEHA MOTy 3Ha4ajHO Aa yTu4dy Ha
MOTEHTHOCT N hbapMaKOoOLIKYy akTUBHOCT MOfekKyna.

 [pomeHe y ay>xuHW ankun naHua 3a camo jegHy -CH, jeguHnuy
nnn ysohjewe DOYHUX HU30Ba, MOTY N3MEHUTU NUMOMPUIHU
KapakTep Morekyna, a caMmmm TUM U yTULATW Ha ancopnuujy,
ONCTPUBYLUMjY U enuMUHaUNnjy.

* YKOMUKO je YrIbOBOAOHNYHN HNU3 OUPEKTHO YKIbYYEH Y
NHTEepakuuje ca bnonolkom metom oHga he oBaj TMN U3MeHa
yTvuaTh U Ha KBanuTeT MHTepakuuja.



V3meHe y yarb08000HUYHOM HU3Y (arnkus-rnaHuy)

« Mane npomeHe y CTPYKTYypu Cy 3Ha4ajHe 3a An3ajH CTPYKTYPHUX

aHanora. H
N — OH
R/ v |

O

OH
R dapmakonolluka akTUBHOCT
-CH;,4 AHanretnk (MopdouH)
-CH,CH;, OnunongHn aroHncTa (CMakeHa akTUBHOCT)
-CH,CH,CHj, OnvongHn aHTaroHucTta (nosehaHa akTMBHOCT)
-CH,CH,CH,CH,CH,CHj, NHakTBaH Kao onvonaHu

‘CH2CH2CH2CH2CH2CH2CH3

_CHZCHz@

aroHucTa/aHTtaroHucTa

14 nyTa NOTEHTHMjU o MopduHa



Moougbukauuja cbyHKUUOHaHuUx apyria

Booehem jeanmbeny YeCTo HegocTaje ogrosapajyha edoukacHocT
n doapMakoKMHETNYKe 0CODMHE Koje cy noTpebHe aa ou ce kao
MOMEKYI neka npUMeHMo Yy KIMHUYKOj MPaKCH.

dapmakodopHe (byHKUMOHArHE) rpyne y MOJSIEKYIy Cy YECTO
OLroBOpPHE 3a HacTaHakK HEMNOXeSfbHUX 0CODMHa.

Ogarosapajyhum mogudgukaumjama jeantera Mory ce CMamwbnTu
UIN NOTMYHO eNIMMUHUCATU HEMOXErbHE KapakTepucTuke 6e3
rybuTtka xxerbeHe OMOnoLLKe akTUBHOCTM.

3ameHa nnm moandukauyuja cneundnyHmnx papmakodgopa
(pyHKUMOHaANHUX rpyna) apyrum rpynama, npy 4emy Monekyn
rneka 3agpxasa crnnmyHe ocobuHe Hasmea ce ,(buo)nsoctepHa
3ameHa".



Moougbukauuja cbyHKUUOHaHuUx apyria

« KoHLEeNT XeMWjCKnX n3ocTepa 3a onncueane CriM4yHOCTHU
dom3nyknx ocobrHa namehy atoma, PyHKUNMOHANHUX rpyna,
pagukana v Mosiekysia 3acHMBao Ce Ha BarneHum unu
npunNagHOCTMN UCTOj FPynun y NepmMoaHOM CUCTEMY efieMeHarTa.
MehyTum oBaj KOHLENT ce HUje Morao NPMMEHUTU 3a enemMeHTe 13
pPasnMunUTUX Nepuoga v rpyna nepnogHor cuctema eriemeHara,
HeopraHcke Moriekyre, joHe U Mare opraHcke Morekyrse.

« 3a uspadvyHaBawe Crm4yHOCTU n3mehy doyHKLMOHaNHMX rpyna ca
NCTOM BaneHTHOLWNY eniekTpoHa, anu pasnnintum dpojem atoma,
KopucTtn ce Grimm-oBO npaBuno o 3ameHu xmapuaa. MehyTtum,
OBWM KOHLIEMTOM HUje y3eT y 063mnp nonoxaj, npoMeHe (KpeTtame)
N pe3oHaHua enekTpoHa, na ce caMmum TUM Nlako MOry 1 YyOUnTun
HepgocTaun Grimm-0BOr rnpasuia 0 3aMeHn xmapuaa.



Moougbukauuja cbyHKUUOHaHuUx apyria

* KoHuenT ,UMKINYHU eKBUBaNeHTn" yauma y ob3np YntaB MOneKysl,
a He camMo nojeguHe gernose Herose CTPykType. Ha ocHoBY oBOr
KoHUenTa oyHKUMOHasHe rpyne y apomMatnyHOM LMKITUHHOM
CUCTEMY MOTy Aa ce 3aMeHe jeaHa apyrom 6e3 3HavajHuUX
NPOMEHa Y PU3NYKO-XEMNjCKNM OCODMHaMa.

« Tewko je noBe3aTn bmonowke ocobmHe ca PU3NYKO-XEMUjCKUM
ocobuHama nojeanHa4vyHMX atoma, PyHKLUMOHaNHMX rpyna unm
Lennum MOJIEKYIIOM jep hnxoBe U3NYKO-XeMUjCKe OCODUHE
yOPYXEHO yTu4y Ha buonoLluke ocobuHe 1 TeLKO UX je
KBaHTUdoMKOBaTW.



Moougbukauuja cbyHKUUOHaHuUx apyria

« 300r TOra je BaXXHO yrno3HaTu ce ca TeEpMUHOM ,,6MON30CTEPU” KOjU
onucyje CTPYKTypHe doyHLKMOHAaNHe rpyne Koje nokasyjy CnmyHe
brnonouwike edekxre.

* [No gedunHnumju Guonsoctepu cy (pyHKUMOHANHE) rpyne unm
MOJIEKYSIN YMje XeMujcke U PU3nYKe CrIMYHOCTU n3asneajy CrindyHe
brnonowike eekxre.

« KacHuje, oBa aedomHuumja ce npowmpuna: ,buousocmepu cy
JeQur-eHba urnu apyrie Koju umajy criudaH obriuk, 8osiyMUuHO3HOCM,
U CriudHy oucmpubyuujy enekmpoHa, rnpu 4emy rokasyjy
npubnuXxHo criu4He gusuyke ocobuHe. buousocmepHa jeOuH-eH-a
ymudy Ha ucme buoriowke cucmeme Kao acoHucmu usu
aHmaaoHucmu u camMumMm mum rnoceodyjfy criudHe buorowke
ocobuHe”.



