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В связи с постоянной изменчивостью вирусов и появлением резистентности к существующим 

лекарственным препаратам необходимо разрабатывать новые, оригинальные противовирусные 

препараты. Практическое применение часто находят лекарственные средства (ЛС), содержащие NO2 

группу. Один из вероятных механизмов биологической активности (БА) данных ЛС связан с 

образованием радикальных интермедиатов в процессе окислительно-восстановительных превращений, 

протекающих in vivo1. Особый интерес вызывает ряд нитросодержащих азолотриазинов, к которым 

относится противовирусный препарат Триазавирин®. На сегодня в области разработки и исследования 

ЛС кроме инструментальных методов анализа активно применяют и цифровые технологии, 

опирающиеся на различные методы моделирования, включая квантово-химические расчеты и 

молекулярный докинг. 

 

Рисунок 1 – Зависимость ΔG реакции депротонирования молекулы азолотриазина и протонирования 

анион-радикала от значения 50% эффективной концентрации (IC50) 

В данной работе для некоторых нитроазолотриазинов2 рассмотрено возможное влияние их 

физико-химических характеристик, установленных при помощи методов моделирования, на БА 

(значение 50% эффективной концентрации IC50) в отношении вируса гриппа штамма A/Puerto Rico/8/34 

(H1N1), а также влияние на процесс слияния вируса гриппа А с липидной мембраной. В результате 

показано, что для ряда нитроазолотриазинов облегченная энергетика процессов депротонирования 

молекулы азолотриазина и протонирования анион-радикала этого же соединения, вероятно, может 

обусловливать их биологическую активность. 
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