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Соединения, способные связываться с молекулярными рецепторами, занимая место 

естественных биолигандов называются миметиками. Их связывание с рецепторами 

модулирует соответствующий биологический отклик, может приводить к его снижению или 

же отсутствию, что позволяет “управлять” работой рецепторов. Так как с работой 

молекулярных рецепторов связано огромное число патологических процессов, дизайн 

подобных молекул является важным направлением в медицинской химии. 

В докладе рассмотрены основные сведения, касающиеся дизайна молекул-миметиков, а 

также механизмы и характеристики их воздействия на рецепторы. На примере рецептора 

RORγt рассмотрено создание его обратных агонистов с помощью in-silico дизайна, синтез и 

исследование фармакокинетических свойств полученных соединений. 

Основной функцией ядерного рецептора RORγt (retinoic acid receptor-related orphan receptor 

gamma T) является контроль дифференцировки и созревания Т-лимфоцитов [1]. Также 

известно, что нарушения в его работе приводят к развитию некоторых видов рака. Таким 

образом, ингибирование данного рецептора является перспективной терапевтической 

стратегией в лечении рака предстательной железы [2], а также таких аутоиммунных 

заболеваний как синдром раздраженного кишечника [3], псориаз [4] и рассеянный склероз 

[5]. 
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