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Воздействие биологически активных соединений на вирусы и бак-

терии предполагает наличие специфического межмолекулярного взаимо-
действия (ММВ) между ними. Ранее при исследовании ММВ между 
биомолекулами и вирусом нами было предложено использовать метод 
молекулярного электростатического потенциала (МЭСП), позволяющий 
оценить способность биомолекул к специфическим ММВ 1. В данном 
сообщении приведены результаты квантово-химического исследования 
влияния замещения и пространственного строения десяти вновь синтези-
рованных соединений на их протоноакцепторные свойства и биологиче-
скую активность 

С волновыми функциями квантово-химического метода ЧПДП рас-
считан МЭСП гидроксилзамещенных бензальдегида и родственных со-
единений, проявляющих способность ингибировать размножение вируса 
герпеса простого I типа. Оценены возможности исследуемых производ-
ных образовывать внутри- и межмолекулярные водородные связи. Уста-
новлено, что степень биологической активности коррелирует не только с 
величиной протоноакцепторной способности замещенных, но и с гео-
метрией биологически активных молекул. Установлено соответствие ве-
личины МЭСП гидроксильных групп и эффективности ингибирующей 
способности исследованных замещенных. 
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