Молекулярный докинг производных пиразоло[3,4-c]изохинолинов в структуру модельную ALK 
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В современном процессе разработки лекарств широко используется компьютерное моделирование, в частности,  взаимодействия белка-мишени и лиганда  органической молекулы, потенциального лекарства - докинг. В работе выполнен докинг широкого ряда производных пиразоло[3,4-c]изохинолинов по отношению к киназе анапластической лимфомы (ALK). В качестве функции оценки эффективности использовалась енергия взаимодействия. Расчеты проведены на основе модели фермента, полученной  из Protein Data Bank, структур лигандов, оптимизированных методом молекулярной механики в свободно распространяемой программе HEX Дэвида В. Ритчи. Полученные энергии взаимодействия симбатны имеющимся данным по биологической активности  соединений. 
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