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Настоящий глоссарий составлен с целью пред­
ставления в едином документе терминов (и их кратких 
определений), используемых в различных областях 
медицинской химии. Медицинская химия (medicinal 
chemistry — лекарственная химия, синоним — drug 
design — дизайн лекарств) — научное направление, 
предметом изучения которого являются поиск и со­
здание лекарственных веществ, выявление взаимо­
связи между химической структурой и физиологиче­
ской активностью, а также конструирование структур, 
обладающих заданной активностью.

Необходимость создания глоссария продиктована 
быстрыми изменениями, происходящими в медицин­

ской химии, а также необходимостью установить 
русскоязычные стандарты определений. Краткие,  
но достаточно информативные определения сформу­
лированы для ~150 основополагающих терминов, 
которые представляются важными для сообщества 
медицинских химиков и могут быть полезны фарма­
кологам, токсикологам и исследователям смежных 
областей. Предлагаемый глоссарий не претендует  
на полноту охвата терминов фармакологии, биохимии 
и хемоинформатики. Он составлен на основе опреде­
лений терминов медицинской химии, рекомендован­
ных ИЮПАК,1,2 первоначальный вариант перевода 
которых был выполнен академиком Н. С. Зефировым 
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и О. Н. Зефировой в 2000 г. и впоследствии редакти­
ровался3. При составлении настоящей, более полной 
версии глоссария учитывали определения, использо­
ванные в классических руководствах по медицинской 
химии4,5, а также рекомендации Евразийского эконо­
мического союза в сфере обращения лекарственных 
средств6. Все термины и определения в глоссарии 
даны как в русском, так и в английском варианте. 
Некоторые подразделы снабжены комментариями  
и пояснениями для лучшего понимания значения 
приводимых терминов.

Настоящий глоссарий рекомендован к публикации 
Научным советом Российской академии наук (РАН) 
по медицинской химии при Отделении химии и наук 
о материалах РАН.

Термины

А

Агонист (agonist) — соединение, которое может 
взаимодействовать с рецептором* и вызывать физио­
логический ответ, схожий с эффектом, производимым 
эндогенным лигандом данного рецептора.

Адресная доставка лекарства (drug targeting; site-
specific delivery; targeted drug delivery) — стратегия, на­
правленная на доставку соединения в определенную 
ткань или орган организма.

Активность (биологическая) (potency) — в широком 
смысле: способность вещества вызывать биологиче­
ский ответ. В работах по медицинской химии этим 
термином часто обозначают концентрацию вещества, 
требуемую для достижения специфического эффекта 
заданной интенсивности по сравнению с определен­
ным стандартом. Активность лекарства зависит как 
от аффинности, так и от эффективности, поэтому два 
соединения могут иметь одинаковые активности,  
но различные эффективности с компенсирующими 
различиями в аффинности.

Активный транспорт (active transport) — перенос 
растворенного вещества через биологическую мем­
брану против градиента концентрации, который тре­
бует затраты энергии.

Аллостерическая регуляция (allosteric regulation) — 
регуляция активности ферментов или рецепторов 
путем воздействия на белок вне активного центра или 
сайта связывания природного лиганда.

Аллостерический сайт связывания (allosteric binding 
site) — специфический участок связывания лиганда 
с ферментом или рецептором, отличный от каталити­
ческого центра фермента или участков действия аго­
нистов и/или антагонистов рецептора. Результатом 
связывания эффектора с аллостерическим центром 
является облегчение или затруднение взаимодействия 
субстрата с активным центром.

Аналог переходного состояния (transition-state analog) — 
соединение, моделирующее переходное состояние 
субстрата в катализируемом ферментом биохимичес­
ком превращении.

Антагонист (antagonist) — химическое соединение, 
которое препятствует возникновению биологическо­
го ответа, вызываемого связыванием с рецептором 
агониста. (Иногда термин употребляется в другом 
значении: физиологически активное соединение, пре­
пятствующее проявлению физиологического эффек­
та другого соединения.)

Антимишень (antitarget, off-target) — биомишень, 
взаимодействие лекарственного вещества с которой 
приводит к нежелательным (опасным) побочным эф­
фектам. В ходе разработки лекарств важно, чтобы 
новые соединения не обладали значительной актив­
ностью по отношению к антимишеням.

Аутоиндукция (autoinduction) — активация лекар­
ственным соединением ферментов, способных мета­
болизировать само это соединение. Указанное явле­
ние часто приводит к снижению терапевтического 
эффекта лекарственного средства при его пролонги­
рованном применении. 

Аффинность, сродство (affinity) — тенденция моле­
кулы к ассоциации с другой молекулой. Аффинность 
лекарства — его способность связываться с биологи­
ческой мишенью (рецептором, ферментом, транс­
портной системой и т.д.) из ее ближайшего окружения. 
Количественной характеристикой аффинности явля­
ется константа равновесия или свободная энергия 
образования комплекса лиганд—рецептор.

Б

Белок-белковое взаимодействие (protein-protein 
interaction) — взаимодействие двух или нескольких 
белковых молекул, ведущее к образованию ассоциа­
тов. Влияние на такое взаимодействие играет важную 
роль в механизме действия некоторых лекарственных 
веществ.

Биоаналогичный (биоподобный) лекарственный пре-
парат, биоаналог (biosimilar drug) — лекарственный 
препарат, содержащий версию действующего веще­
ства оригинального (референтного) препарата и об­
ладающий сходством с референтным препаратом  
по показателям качества, биологической активности, 
эффективности и безопасности, что продемонстри­
ровано на основе сравнительных исследований.  
В отличие от воспроизведенного лекарственного пре-
парата (дженерика) не является полностью идентич­
ным запатентованному препарату.

Биодоступность (bioavailability) — способность дей­
ствующего вещества всасываться и становиться до­
ступным в месте действия; соотношение между дозой 
введенного в организм лекарства и его поступлением 
в кровоток. Иногда обозначается f (изменяется от 0 
до 1) или в процентном выражении F (изменяется 
от 0 до 100%); 100%­ное поступление лекарства  

* Здесь и далее полужирным шрифтом выделены термины, 
для которых приведены определения.
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в кровоток характерно для его внутривенного введе­
ния. Низкая биодоступность соединений — одна  
из часто встречающихся проблем в ходе разработки 
лекарства.

Биоизостер (bioisostere; non-classical isostere) — со­
единение, получающееся путем замены атома или 
группы на другие атомы или группы, но с «сохране­
нием» биологического свойства. Цель биоизостери­
ческой замены заключается в создании нового соеди­
нения, обладающего свойствами, которые похожи  
на свойства исходного соединения. Термин проис­
ходит от слова «изостеры» (isosteres) — молекулы или 
ионы приблизительно одинакового размера, содер­
жащие одно и то же число атомов и валентных элек­
тронов.

Биологическая мишень, биомишень (biological target, 
biotarget) — см. мишень.

Биологическая эквивалентность, биоэквивалент-
ность (bioequivalence) — отсутствие значимых различий 
по биодоступности при введении препаратов в одина­
ковых дозах в схожих условиях.

Биологический препарат (biologic agent) — лекар­
ственное средство, основанное на сложной биологи­
ческой молекуле или молекулярной композиции 
(примеры: белки, ДНК, РНК, вакцины, вирусные 
препараты и пр.) и предназначенное для профилак­
тики и лечения заболеваний.

Биологический тест, биотест, тест (bioassay, assay) — 
аналитический метод и процедура для определения 
концентрации, чистоты и/или биологической актив­
ности вещества путем измерения его действия на 
организмы, ткани, клетки, ферменты или рецепторы.

Биомаркер (biomarker) — качественный или коли­
чественный индикатор, свидетельствующий о наступ­
лении определенного события или возникновении 
определенного состояния в биологической системе. 

Биопредшественник (bioprecursor prodrug) — проле­
карство, основанное на модификации молекулы ле­
карства без связывания с группировкой­носителем. 
Такое новое соединение способно превращаться  
в активное вещество посредством метаболической или 
химической биотрансформации.

Биотрансформация (biotransformation) — химическое 
превращение веществ в организме (в том числе  
в результате действия ферментов).

В

Виртуальная химическая библиотека (virtual chemical 
library) — набор химических структур, существующих 
в электронной форме. Такие библиотеки применяют­
ся для дизайна и виртуального скрининга соединений, 
обладающих ожидаемыми фармакологически значи­
мыми свойствами.

Виртуальный скрининг (virtual screening, in silico 
screening) — совокупность компьютерных методов, 
позволяющих осуществлять отбор перспективных 
соединений на основе прогноза фармакологически 
значимых свойств для структур, содержащихся в вир-

туальных химических библиотеках. Применение вир­
туального скрининга является неотъемлемой частью 
большинства современных программ разработки ин­
новационных лекарственных средств.

Возможность разработки лекарственного препарата 
(drug developability) — наличие у химического соедине­
ния комплекса характеристик, допускающих успеш­
ное завершение всех стадий разработки лекарственно-
го препарата (drug development).

Воспроизведенный лекарственный препарат, джене-
рик (generic drug) — лекарственный препарат, имею­
щий такой же количественный и качественный состав 
действующих веществ, а также ту же лекарственную 
форму, что и оригинальный лекарственный препарат. 
Кроме того, он обладает биоэквивалентностью ориги­
нальному лекарственному препарату. Часто выпуска­
ется после окончания срока патентной защиты ори­
гинального препарата. Иногда вместо термина джене­
рик используют термин мультиисточниковый лекар­
ственный препарат (multisource drug).

Вторичный мессенджер (second messenger, secondary 
messenger) — метаболит или ион, который осуществля­
ет передачу сигнала внутри клетки в ответ на стиму­
ляцию рецепторов, вызванную агонистами (последние 
рассматриваются как «первичные мессенджеры»).

Выведение (elimination) — процесс, приводящий 
к уменьшению концентрации ксенобиотика в организ­
ме (включая процессы его метаболизма).

Высокопроизводительный скрининг (high-throughput 
screening, HTS) — одновременный автоматизирован­
ный и миниатюризированный анализ in vitro сотен или 
тысяч соединений в нескольких биологических тестах. 
Технологии высокопроизводительного скрининга ис­
пользуются для быстрой оценки активности образцов 
из больших библиотек соединений, в том числе по­
лученных с помощью комбинаторного синтеза. Как 
правило, предполагает использование многолуночных 
микропланшетов, а также автоматизированных  
и роботизированных устройств. Системы, позволяю­
щие проводить более 100 тысяч тестов в день, называ­
ют ультра­высокопроизводительными (ultra-HTS). 

Г

Гематоэнцефалический барьер, ГЭБ (blood-brain 
barrier, BBB) — физиологический барьер между кро­
веносной и центральной нервной системами, который 
образован слоем эндотелиальных клеток, покрываю­
щих малые кровеносные сосуды в мозге.

Генерирование соединений-лидеров (ведущих соеди-
нений) (lead generation) — применение совокупности 
компьютерных и экспериментальных методов для по­
иска соединений­лидеров.

Гидрофильность (hydrophilicity) — свойство молеку­
лы, характеризующее предпочтительность ее сольва­
тации молекулами воды. 

Гидрофобное взаимодействие (hydrophobic interaction) — 
взаимодействие между неполярными молекулами или 
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их фрагментами в полярном окружении (обычно  
в водном растворе).

Гидрофобность (hydrophobicity) — свойство, обрат­
ное гидрофильности. Гидрофобность приводит к ассо­
циации неполярных групп или молекул в водном 
окружении вследствие тенденции воды выталкивать 
неполярные молекулы.

Гомолог (homologue) — в медицинской химии соеди­
нение в серии, где соединения отличаются друг  
от друга повторяющимся структурным элементом, 
таким как метиленовая группа, пептидный остаток  
и т.д.

Гормон (hormone) — вещество, которое вырабаты­
вается эндокринными железами, выделяется в очень 
низких концентрациях в кровоток и оказывает регу­
ляторный эффект на органы и ткани, удаленные  
от места выделения.

Д

Двойное лекарство (twin-drug) — соединение, в ко­
тором фрагменты, соответствующие двум (одинако­
вым или различным) фармакофорам, объединены 
ковалентно в одну молекулу. Двойное лекарство  
с объединенными через линкерную группировку 
структурными фрагментами называют также дифар­
макофорным соединением (bipharmacophoric com- com-com-
pound), а в случае расщепляемого в физиологических 
условиях линкера — совместным пролекарством 
(mutual prodrug). Для двойного лекарства со структур­
ными элементами, объединенными без линкера, ис­
пользуется также термин гибридное соединение  
(hybrid compound).

Дескриптор (descriptor) — число или математиче­
ский параметр, характеризующий (описывающий) те 
или иные аспекты структуры органического соедине­
ния. Используется в рамках методологии ���� (кор­���� (кор­ (кор­
реляция структура—активность, quantitative structure—
activity relationship). Классическими (исторически 
первыми) применяемыми в ���� дескрипторами 
стали зависимые от структуры физико­химические 
свойства вещества, например липофильность, а также 
электронные и стерические параметры молекул.  
В настоящее время дополнительно используют фраг­
ментные, топологические и другие дескрипторы.  
В методах анализа связи пространственной структуры 
и активности (3D ����) применяются дескрипторы 
пространственной структуры и межмолекулярного 
взаимодействия.

Дизайн de novo (de novo design) — поэтапное кон­
струирование новых структур потенциальных лиган-
дов внутри пространственной модели сайта связыва­
ния молекулярной мишени.

Дизайн на основе аналогов (analog-based drug discove-
ry) — стратегия дизайна и/или оптимизации, которая 
основана на структурной модификации существую­
щего лекарственного соединения и приводит к по­
лучению нового лекарственного соединения с улуч­
шенными физико­химическими и/или биологически­
ми свойствами. В контексте дизайна на основе анало­

гов различают три категории аналогов: соединения, 
обладающие структурным, химическим и фармаколо­
гическим подобием, называются «прямыми аналога­
ми»; соединения, обладающие структурным (и час­  
то — химическим), но не фармакологическим подо­
бием, называются «структурными аналогами»; струк­
турно различающиеся соединения, обладающие сход­
ными фармакологическими свойствами, называются 
«фармакологическими аналогами».

Дизайн на основе известных лигандов (ligand-based 
design) — метод дизайна и/или оптимизации, в соот­
ветствии с которым новые структуры создаются  
на основе структур одного или нескольких известных 
лигандов, способных взаимодействовать с определен­
ной биомишенью. Данный подход применим и тогда, 
когда структура биомишени неизвестна. В таких слу­
чаях обычно получают и тестируют серию структур­
ных аналогов известных лигандов с целью выявления 
корреляций структура—активность, которые в даль­
нейшем используются для оптимизации активных 
соединений.

Дизайн на основе структуры мишени (structure-based 
design) — метод дизайна и/или оптимизации, при 
котором при создании новых структур лигандов ис­
пользуют информацию о пространственной структу­
ре мишени, полученную экспериментальными мето­
дами (РСА, ЯМР) и/или путем молекулярного модели-
рования.

Дистомер (distomer) — энантиомер хирального со­
единения, наименее активный в определенном био­
логическом действии (что не исключает возможности 
наличия у него других эффектов или побочных дей­
ствий).

Докинг, молекулярный докинг (docking, molecular 
docking) — методы молекулярного моделирования, обе­
спечивающие быстрый поиск и оценку возможности, 
места и способа связывания (оптимального соответ­
ствия) между лигандом и сайтом связывания биоми-
шени. 

Доклинический кандидат (preclinical candidate) — 
оптимизированный аналог соединения-лидера (веду-
щего соединения), обладающий требуемой активно-
стью, высоким уровнем селективности и приемлемым 
физико­химическим профилем, что обусловливает 
целесообразность его дальнейшего фармакологиче­
ского исследования на животных моделях.

Доклиническое (неклиническое) исследование (pre-
clinical study, preclinical trial) — химическое, физиче­
ское, биологическое, микробиологическое, фармако­
логическое, токсикологическое и другие виды экс­
периментального изучения или серия исследований 
вещества (лекарственного средства) путем примене­
ния научных методов оценок в целях изучения спе­
цифического действия и/или доказательств безопас­
ности для здоровья человека.

Ж

Жесткое лекарство (hard drug) — соединение, 
не подверженное биотрансформации. Обычно харак­
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теризуется либо высокой растворимостью в жирах  
и аккумуляцией в жировых тканях и органеллах, либо 
высокой растворимостью в воде.

И

Изменение скаффолда (scaffold hopping) — замена 
одного молекулярного скаффолда другим с сохране­
нием структурных особенностей, имеющих значение 
для проявления желательных биологических свойств, 
в частности, заданной мишень­специфичной актив-
ности.

Интеркалятор (intercalator) — соединение, способ­
ное встраиваться между двумя парами комплементар­
ных оснований в двуспиральной ДНК или РНК.

Ионотропный рецептор (ionotropic receptor) — рецеп­
тор, который образует трансмембранный ионный 
канал, открывающийся или закрывающийся при свя­
зывании лиганда.

Исследуемый препарат, лекарство в стадии разработ-
ки (investigational new drug, IND) — лекарственное 
средство, которое еще не одобрено для применения 
национальным регуляторным органом, но разрабаты­
вается фармацевтической компанией и проходит 
клинические исследования эффективности и безопас­
ности. 

К

Картирование рецептора (receptor mapping) — метод, 
используемый для описания геометрических и/или 
электронных особенностей сайта связывания в слу­
чае, когда данных о структуре рецептора или фермен­
та недостаточно. Обычно опирается на сравнительное 
наложение активных и неактивных молекул.

Каскадное пролекарство (cascade prodrug) — проле-
карство, превращающееся в организме в молекулу 
лекарства в два или более этапов (например, путем 
последовательного отщепления двух группировок). 
Реже в том же значении используются термины про-
пролекарство (pro-prodrug) или двойное пролекарство 
(double prodrug).

Клиническое изучение (clinical study) — любая ис­
следовательская работа, проводимая с участием чело­
века в качестве объекта изучения в целях установле­
ния безопасности и/или эффективности лекарствен­
ных препаратов и направленная на поиск или про­
верку клинических, фармакологических либо иных 
фармакодинамических эффектов одного или несколь­
ких лекарственных препаратов, а также выявление 
каких­либо нежелательных реакций, изучение всасы­
вания, распределения, метаболизма или выведения.

Клиническое исследование (испытание) (clinical trial) — 
клиническое изучение, удовлетворяющее хотя бы 
одному из следующих условий: назначение объекту 
конкретной терапевтической стратегии (вмеша­
тельства) происходит заранее и не является рутин­
ной клинической практикой, решение о назначе­

нии исследуемого лекарственного препарата при­
нимается совместно с решением о включении 
объекта в клиническое изучение, для объектов по­
мимо процедур рутинной клинической практики 
приводят дополнительные процедуры диагностики 
или мониторинга.

Ковалентный ингибитор, ковалентное лекарство 
(covalent inhibitor/drug) — фармацевтический агент, 
действие которого основано на образовании кова­
лентной связи с биологической мишенью (ферментом 
или рецептором) и ее функциональной модификации 
(ингибировании). Различают обратимые ковалентные 
ингибиторы (reversi�le covalent inhi�itors) и необрати­reversi�le covalent inhi�itors) и необрати­ covalent inhi�itors) и необрати­covalent inhi�itors) и необрати­ inhi�itors) и необрати­inhi�itors) и необрати­) и необрати­
мые ковалентные ингибиторы (suicide inhi�itors). 
Чаще всего в образование ковалентной связи вовле­
каются реакционноспособные группы боковых цепей 
аминокислотных остатков белковой мишени (цистеи­
на, серина, лизина). 

Количественная связь (соотношение) структура—ак-
тивность (QSAR, quantitative structure—activity relation-quantitative structure—activity relation- structure—activity relation-structure—activity relation-—activity relation-activity relation- relation-relation-
ship) — математические соотношения, связывающие 
количественно химическую структуру и биологиче­
скую активность для серии соединений. При описа­
нии неколичественной зависимости между химиче­
ской структурой и активностью используют аббре­
виатуру SAR (structure—activity relationship, корреляция 
структура—активность).

Комбинаторная библиотека (combinatorial library) — 
серия соединений, полученная с помощью комбина-
торного синтеза.

Комбинаторный синтез (combinatorial synthesis) — 
процесс синтеза больших наборов органических со­
единений посредством комбинирования структурных 
блоков (building blocks), т.е. структурных фрагментов 
или однотипных по структуре наборов веществ, вы­
ступающих в качестве исходных для синтеза более 
сложных структур.

Компьютерный дизайн лекарственных веществ  
и компьютерное конструирование лекарств (computer-
aided drug design и computer-assisted drug design) — ком­
пьютерные методы, используемые для поиска, кон­
струирования (дизайна) и оптимизации биологически 
активных соединений (потенциальных лекарственных 
препаратов).

Константа ингибирования, Ki (inhibition constant, 
Ki) — 1) константа равновесия диссоциации комплек­
са фермент (E)—ингибитор (I): Ki = [E][I]/[EI]; 
2) константа равновесия диссоциации комплекса ре-
цептор—лиганд.

Концентрация полумаксимального (50%) ингибиро-
вания (IC50, half-maximal inhibitory concentration) — кон­
центрация вещества, необходимая для ингибирования 
на 50% тестовой реакции in vitro. Например, для ин­
гибитора фермента IC50 — это концентрация ингиби­
тора, при которой активность последнего снижается 
на 50%; для лиганда рецепторного белка IC50 может 
означать концентрацию, при которой он вытесняет 
50% радиолиганда­стандарта из белка­мишени. В от­
личие от константы ингибирования Ki, величина IC50 
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зависит от экспериментальных условий (например,  
от концентрации субстрата фермента), которые долж­
ны быть точно определены.

Кооперативность (cooperativity) — процесс, при 
котором связывание лиганда на одном участке макро­
молекулы (фермента, рецептора и др.) влияет 
на связывание на другом участке, например, между 
сайтами связывания фермента или транспортного 
белка.

Кривая доза—ответ (dose-response curve) — графи­
ческое представление изменения величины биологи­
ческого ответа (например, ингибирования фермента, 
активации рецептора) в зависимости от концентрации 
исследуемого вещества. Подобные кривые часто стро­
ят, откладывая по оси абсцисс концентрацию в лога­
рифмических единицах, что позволяет удобно опреде­
лять концентрацию полумаксимального ингибирования 
(IC50) или полумаксимальную эффективную концен-
трацию (ЕС50) по точке перегиба на сигмоидальной 
кривой. Количественно такие кривые обычно описы­
вают уравнением Хилла.

Ксенобиотик (xenobiotic) — соединение, чужеродное 
для организма (от греческого xenos — чужой).

Л

Лекарственное взаимодействие (drug—drug interac-—drug interac-drug interac- interac-interac-
tion, drug interaction) — изменение фармакокинетики и/
или фармакодинамики, а также побочных и токсиче­
ских эффектов лекарственного препарата вследствие 
его приема на фоне других препаратов. Наиболее рас­
пространенная причина лекарственных взаимодей­
ствий — ингибирование окислительной ферментатив­
ной системы цитохромов Р450.

Лекарство (drug) — вещество, взаимодействующее 
с биологической системой и вызывающее определен­
ный биологический ответ: лечение, облегчение или 
предотвращение заболевания людей или животных, 
постановку диагноза либо восстановление, корректи­
ровку или модификацию физиологических функций.

Лекарство двойного действия (dual action drug) — 
соединение, оказывающее два желаемых фармаколо­
гических эффекта, причем эффективные дозы для их 
достижения практически одинаковы.

Лекарство-блокбастер (blockbuster drug) — лекар­
ственный препарат, обеспечивающий годовые рыноч­
ные продажи на уровне не менее 1 млрд долларов.

Лиганд (ligand) — молекула, которая связывается 
с молекулярной мишенью и вызывает, блокирует или 
изменяет определенный биологический ответ.

Липофильность (lipophilicity) — сродство молекулы 
или ее участка к неполярному окружению (см. также 
гидрофобность). Липофильность обычно оценивают 
на основании распределения вещества в двухфазной 
системе жидкость—жидкость (например, коэффици­
ент распределения lgP в системе 1­октанол—вода) 
и представляют в логарифмических единицах. Липо­
фильность может быть охарактеризована в системе 
твердое вещество—жидкость с помощью индекса 

удерживания при обращенно­фазовой высокоэффек­
тивной жидкостной хроматографии (ОФ­ВЭЖХ) или 
тонкослойной хроматографии (ТСХ).

Лучшее в классе (best-in-class) — лекарственное 
вещество, которое обеспечивает наилучший в на­
стоящий момент времени баланс между параметрами 
безопасности и эффективности в ряду препаратов, 
действующих на определенную биомишень.

М

Маркуша структура (Markush structure) — обобщен­
ная формула, представляющая ряд структурно близ­
ких химических соединений. Широко используется  
в патентной литературе.

Медицинская химия (medicinal chemistry) — научное 
направление, предметом изучения которого является 
поиск и создание лекарственных веществ, выявление 
взаимосвязи между химической структурой и физио­
логической активностью, а также решение обратной 
задачи: конструирование структур, обладающих за­
данной активностью (синоним: drug design — дизайн 
(конструирование) лекарств).

Метаболизм (metabolism) — все участвующие в под­
держании и воспроизведении жизни физические  
и химические процессы, в которых происходит рас­
щепление питательных веществ, что приводит к обе­
спечению энергией и/или образованию простых мо­
лекул (катаболизм), способных участвовать в по­
строении более сложных молекул (анаболизм). В ме­
дицинской химии термин метаболизм относится  
к био трансформации ксенобиотиков, в особенности 
лекарственных веществ.

Метаболит (metabolite) — любое промежуточное 
соединение или продукт, образующийся в результате 
метаболизма вещества.

Метаботропный рецептор (metabotropic receptor) — 
рецептор, опосредованно влияющий на клеточный 
ответ, для реализации которого требуется участие 
G­белков (в случае рецепторов, сопряженных с G-бел-
ками) и/или других механизмов передачи сигнала 
(например, для гуанилатциклазных рецепторов). 
Часто передача сигнала требует генерирования вто-
ричных мессенджеров. Длительность активации мета­
ботропного рецептора, связанного с G­белком, может 
увеличиваться до десятков секунд и даже до минут,  
в отличие от кратковременного эффекта ионотропных 
рецепторов.

Метод Хэнча (Ганча) (Hansch analysis) — историче­
ски первая разновидность ����, исследование коли­����, исследование коли­, исследование коли­
чественной зависимости между биологической актив­
ностью ряда соединений и физико­химическими па­
раметрами, такими как гидрофобные, электронные  
и стерические параметры молекул (или их фрагмен­
тов), с использованием методологии множественной 
линейной регрессии.

Мишень (target) или биомишень — биологическая 
(макро)молекула или надмолекулярная система, уча­
ствующая в развитии заболевания или других (жела­
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тельных или нежелательных) изменений состояния 
организма, с которой связывается и взаимодействует 
физиологически активное вещество — лиганд. В каче­
стве биомишеней могут выступать белки, нуклеино­
вые кислоты, липиды и др.

Модель по гомологии (homology model) — модель 
пространственной структуры белка, построенная ис­
ходя из его аминокислотной последовательности  
и полученной экспериментально трехмерной струк­
туры сходного по последовательности (гомологично­
го) белка.

Модулятор (modulator) — вещество, которое опо­
средованно изменяет (модулирует) эффект, вызван­
ный действием основного эндогенного лиганда рецеп­
тора или фермента, как правило, за счет аллостериче-
ской регуляции. Положительные модуляторы вызыва­
ют увеличение эффекта, а отрицательные — его 
уменьшение или обратный эффект.

Молекулярная графика (molecular graphics) — визуа­
лизация и манипулирование пространственными  
изображениями молекул на экране графического дис­
плея.

Молекулярная периферия (molecular periphery) — со­
вокупность заместителей, представленных на скаф-
фолде низкомолекулярного химического соединения. 
В идеальном случае элементы молекулярной перифе­
рии допускают независимое варьирование с целью 
установления соотношения структура—активность 
(SAR) и оптимизации структуры. Иногда сложно про­
вести строгие различия между скаффолдом и молеку­
лярной периферией, так как они во многом зависят  
от конкретного хемотипа и наблюдаемых соотношений 
структура—активность.

Молекулярное моделирование (molecular modeling) — 
теоретические и вычислительные подходы, позволяю­
щие моделировать, анализировать и визуализировать 
структуру, свойства и поведение реальных молекул  
в трехмерной физической среде. 

Молекулярное подобие (сходство) (molecular similar- similar-similar-
ity) — степень похожести молекул соединений. Обычно 
определяется на основе набора расчетных молекуляр­
ных дескрипторов или (существенно реже) экспери­
ментально измеренных характеристик веществ.

Молекулярный инструмент (molecular tool) — физио­
логически активное соединение, которое по тем или 
иным причинам не может стать клинически пригод­
ным лекарством, но при этом обладает высокой ак-
тивностью и/или селективностью к определенной 
мишени и может служить для ее идентификации или 
исследования ее поведения в опытах in vitro и т.д.

Мультитаргетный (мультимодальный) препарат (mul-
titarget drug, multitarget-directed ligand, «dirty drug») — 
лекарственное соединение (лиганд), действующее 
более чем на одну определенную биомишень. Как пра­
вило, предполагается, что мишени такого препарата 
связаны с патогенезом конкретного заболевания  
и/или участвуют в биотрансформации лекарства 
и определяют его суммарный фармакологический 
эффект.

Мягкое лекарство (soft drug) — соединение, которое 
после оказания фармакологического действия быстро 
претерпевает биотрансформацию в нетоксичные 
и неактивные метаболиты. Структуры таких метабо­
литов используют в качестве соединений-лидеров при 
создании мягких лекарств.

Н

Направленный ковалентный ингибитор (targeted co- co-co-
valent inhibitor) — ковалентный ингибитор, который 
создается на основе химического соединения, обла­
дающего некоторым сродством к данной биологиче­
ской мишени (аффинной части), с использованием 
детального анализа его способа связывания и присут­
ствия в окружении сайта его связывания аминокис­
лотных остатков, содержащих реакционноспособные 
группы (чаще всего — сульфгидрильные группы ци­
стеина). Для направленного построения ковалентной 
связи с такими группами в структуру аффинной части 
вводят реакционноспособный в отношении этих 
групп фрагмент (чаще всего — так называемый «ак­
цептор Михаэля» с поляризованной двойной или 
тройной связью).

Нежелательная реакция (действие) (adverse reaction, 
adverse effect) — неблагоприятная реакция организма, 
связанная с применением лекарственного средства.

Нежелательный фрагмент химической структуры 
(structural alert) — структурный фрагмент, указываю­
щий на высокую вероятность проявления нежелатель­
ного эффекта данным соединением. Может исполь­
зоваться в составе структурного фильтра при анализе 
виртуальных химических библиотек.

Нецелевой эффект (off-target effect) — фармакологи­
ческое действие соединения, которое обусловлено его 
взаимодействием с биологическими мишенями, от­
личными от целевой биомишени. 

О

Обратный агонист (inverse agonist, negative agonist) — 
соединение, которое связывается с тем же рецепто­
ром, что и агонист, но производит при этом физио­
логический эффект, противоположный физиологиче­
скому эффекту агониста.

Оптимизация соединения-лидера (lead optimization) — 
синтетическая модификация физиологически актив­
ного вещества, приводящая к новым родственным 
соединениям с оптимизированными стереоэлектрон­
ными, физико­химическими, фармакокинетическими 
и токсикологическими характеристиками, с целью 
нахождения соединения, пригодного для клиническо­
го использования. В англоязычной литературе встре­
чается также выражение hit-to-lead optimization, озна­
чающее проведение ограниченного круга модифика­
ций соединений­хитов до обнаружения перспектив­
ных лидеров (эта стадия обычно предшествует стадии 
оптимизации соединения­лидера).
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Орфанное лекарство (orphan drug) — препарат, пред­
назначенный для диагностики или лечения редкого 
(орфанного) заболевания. Для такого лекарства  
не ожидается покрытия расходов на исследование  
и разработку от фирм­спонсоров в течение долгого 
времени. Термин также применяется для описания 
веществ, которые предполагается использовать для 
подобных целей.

Оценочная функция (scoring function) — математиче­
ская функция, применяемая для приближенного пред­
сказания предпочтительности или энергии связыва­
ния лиганда с белком­мишенью в ходе молекулярного 
докинга.

П

Пептидомиметик (peptidomimetic) — соединение, 
содержащее непептидные структурные элементы, в то 
же время способное производить биологический от­
вет, аналогичный либо противоположный наблюдае­
мому при действии природного пептида. Пептидо­
миметик не обладает классическими химическими 
характеристиками пептидов, ограничивающими их 
практическое применение, такими как легкая фер­
ментативная расщепляемость пептидных связей. 

Пептоид (peptoid) — пептидомиметик, получающий­
ся в результате олигомеризации N­замещенных гли­
цинов.

Первое в классе (first-in-class) — первое разрешен­
ное к применению лекарственное соединение в ряду 
препаратов, действующих на биомишень, для которой 
до этого момента не было известно действующих  
на нее лекарственных средств.

Подобие лекарствам (drug-likeness) — близость низ­
комолекулярного соединения к известным лекарствам 
по совокупности их физических и химических свойств, 
которая повышает вероятность его успешной разра­
ботки в качестве лекарственного средства. 

Подобие соединениям-лидерам (ведущим соединени-
ям) (lead-likeness) — наличие у низкомолекулярного 
соединения совокупности физических и химических 
свойств, которая повышает вероятность его успешной 
оптимизации в продвинутое соединение-лидер (про-
двинутое ведущее соединение) и, в конечном счете, 
в лекарственное средство.

Поиск новых лекарственных средств (drug discovery) — 
совокупность процессов и подходов, связанных  
с созданием новых лекарственных веществ (NCE — 
new chemical entity) для дальнейшей разработки лекар-
ственного препарата (drug development).

Правило Липински (Lipinski rule, rule of five) — эм­
пирическое правило, устанавливающее критерии 
подобия лекарствам для химического соединения. 
Согласно этому правилу молекула с большой вероят­
ностью окажется непригодной для перорального при­
менения в качестве лекарства по своим фармакоки­
нетическим и другим свойствам, если для нее выпол­
няются хотя бы два из следующих условий: молеку­
лярная масса >500, значение lgP > 5 (см. липо- 

фильность), наличие более пяти доноров водородных 
связей, присутствие более десяти акцепторов водо­
родных связей.

Правило Пфайффера (Pfeiffer´s rule) — эмпириче­
ское правило, устанавливающее, что в сериях хираль­
ных соединений эудесмическое соотношение повыша­
ется с увеличением биологической активности эуто-
мера.

Привилегированные структуры (privileged structures) — 
молекулярные каркасы (скелеты, скаффолды), 
на основе которых (путем введения разнообразных 
заместителей и других модификаций) можно получать 
лиганды многих биомишеней.

Пригодность биомишени для разработки лекарства 
(target druggability) — существование или возможность 
создания химических соединений, обладающих срод­
ством к данной биомишени и способных произвести 
в результате связывания с ней благоприятный тера­
певтический эффект.

Продвинутое соединение-лидер (продвинутое веду-
щее соединение) (advanced lead) — низкомолекулярное 
соединение, которое получено в результате оптими­
зации соединения-лидера (ведущего соединения) 
и представлено к одобрению в качестве доклиниче­
ского кандидата либо признано требующим дополни­
тельной оптимизационной доработки до одобрения 
исследовательским коллективом, ответственным  
за разработку лекарственного препарата.

Пролекарство (prodrug) — соединение, претерпе­
вающее биотрансформацию перед реализацией фарма­
кологического эффекта. Пролекарства можно рас­
сматривать как лекарства, содержащие особые не­
токсичные группировки и используемые лишь вре­
менно для изменения или устранения нежелатель­  
ных физико­химических или фармакокинетических 
свойств исходной молекулы. Пролекарство такого 
типа называют также пролекарством, связанным  
с группировкой­носителем (carrier-linked prodrug или 
carrier prodrug). Это определение подчеркивает нали­
чие в пролекарстве временной связи между активным 
компонентом и группировкой­носителем. Последняя 
должна легко удаляться in vivo.

Псевдо-хит (frequent hitter) — химическая структу­
ра, содержащая фрагмент, который обусловливает 
регулярное получение положительных результатов  
в разнообразных биологических скрининговых тестах. 
Однако это происходит вследствие неспецифических 
взаимодействий, что делает такие структуры непер­
спективными для дальнейших исследований. Часто 
термин используется в том же значении, что и P�IN� 
(pan-assay interference compounds), что обозначает со­
единения, дающие ложноположительные результаты 
в ходе биотестирования.

Р

Разработка лекарственного препарата (drug develop- develop-develop-
ment) — совокупность доклинических и клинических 
исследований, проводимых в отношении нового ле­
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карственного вещества (NCE — new chemical entity) 
с целью получения регуляторного одобрения нового 
лекарственного препарата к медицинскому примене­
нию.

Распознавание образов (pattern recognition) — мате­
матические методы классификации или идентифика­
ции объектов (в частности, структур в базах данных), 
обладающих определенными качественными харак­
теристиками. 

Резервное соединение (back-up compound) — соеди­
нение, служащее заменой предшествующего 
лекарства­кандидата, если доклинические или кли­
нические исследования последнего закончились не­
удачей. Как правило, имеет структурное родство  
с первоначальным соединением­лидером.

Репозиционирование лекарства (drug repurposing, drug 
repositioning, drug reprofiling) — стратегия разработки 
лекарственных средств, которая основана на поиске 
новых, ранее неизвестных областей применения для 
уже существующего и одобренного лекарства. 

Ретросинтез (retrosynthesis) — процесс мысленной 
или компьютерной деконструкции сложных молекул 
на более простые фрагменты или предшественники, 
которые могут вступать в химические взаимодействия, 
приводящие к исходной структуре. Используется для 
разработки или оптимизации синтетических подходов 
к сложным соединениям. 

Рецептор (receptor) — молекула или макромолекула, 
которая расположена внутри или снаружи клетки  
и специфически распознает и связывает соединение, 
выступающее в качестве сигнальной молекулы (ней­
ромедиатор, гормон, лекарство и др.).

Рецепторы, сопряженные с G-белками (G-protein-
coupled receptors, GPCRs) — семейство мембранных 
рецепторов, отличительной особенностью которых 
является наличие семи трансмембранных α­спиралей 
в пептидной последовательности. Эти рецепторы 
взаимодействуют с G­белками, инициируя каскады 
специфических биохимических реакций, которые 
приводят к физиологически значимым эффектам  
в клетке. Рецепторы, сопряженные с G­белками, яв­
ляются биомишенями для более чем 30% всех извест­
ных лекарственных веществ, поэтому они отличаются 
исключительной важностью для современной инду­
стрии разработки лекарств.

С

Связывающий фрагмент молекулы (warhead) — одно­
значно определяемый фрагмент молекулы низкомо­
лекулярного вещества, ответственный за аффинность 
или ковалентное связывание с биомишенью. В случае 
обратимого взаимодействия вещества с биомишенью 
связывающий фрагмент молекулы часто отвечает  
за хелатирование простетического иона металла  
в металлоферментах (пример: гидроксамовые кисло­
ты — ингибиторы гистондеацетилаз). Кроме того, 
связывающим фрагментом может быть уникальное 
сочетание доноров и акцепторов водородной связи  

с липофильными фрагментами, которое обеспечивает 
сродство к данному ферменту или рецептору (или их 
семейству). В случае ковалентного (обратимого или 
необратимого) связывания под связывающим фраг­
ментом молекулы понимают реакционноспособную 
группу (например, «акцептор Михаэля», электро­
фильную карбонильную группу, электронодефицит­
ный гетероарилцианид).

Синтез, ориентированный на разнообразие (diversity-
oriented synthesis, DOS), — стратегия синтеза ряда хи­
мических соединений, которая направлена на макси­
мизацию их химического разнообразия в отношении 
скаффолда. Данная стратегия альтернативна синтезу 
структурных аналогов соединения путем вариации 
заместителей у одного скаффолда.

Скаффолд (scaffold, template) — центральный моле­
кулярный фрагмент, общий для всех членов заданно­
го структурного ряда химических соединений. В рус­
скоязычной литературе в таком же значении исполь­
зуются также термины молекулярный остов, каркас, 
скелет.

Скрининг (screening) — технология быстрой оценки 
(прогноза) фармакологически значимых свойств би­
блиотек химических соединений, в том числе вирту­
альных. В современной медицинской химии активно 
применяются технологии скрининга in silico, in vitro 
и in vivo. Скрининг in silico (виртуальный скрининг) 
проводится на виртуальных объектах (виртуальные 
библиотеки химических соединений) при помощи ком­
пьютерных алгоритмов. Скрининг in vitro и in vivo 
осуществляется для реальных образцов химических 
соединений и экспериментальных биологических 
систем соответственно в условиях контролируемого 
лабораторного эксперимента и на целых живых орга­
низмах.

Собственная активность (intrinsic activity) — макси­
мальный стимуляторный биологический ответ, вы­
званный данным соединением, в сравнении с ответом 
некого стандартного соединения (например, эндоген­
ного агониста рецептора). В зависимости от числен­
ного значения собственной активности (a) соедине­
ние можно отнести к полным агонистам (a = 1, мак­
симальный ответ на уровне природного агониста), 
суперагонистам (a > 1, более сильный ответ), антаго-
нистам (a ≈ 0, отсутствие ответа), частичным агонистам 
(a = 0—1) или обратным агонистам (a < 0, ответ про­
тивоположен наблюдаемому для агониста).

Соединение-лидер (ведущее соединение) (lead com- com-com-
pound) — химическое соединение, обладающее желае­
мой, интересной, но не оптимизированной биологи­
ческой активностью; с помощью последующей опти­
мизации структуры соединение­лидер может быть 
преобразовано в клинически пригодное лекарство. 
Иными словами, соединение­лидер — это структур­
ный прототип будущего лекарства.

Соединение-хит (hit compound) — термин, означаю­
щий своего рода первичное «попадание в цель» при 
скрининге веществ на физиологическую активность, 
т.е. удачный выбор соединения, проявляющего физи­
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ологическую активность. Затем проводится тестиро­
вание круга соединений с похожей структурой,  
из которых потом выбирают соединение-лидер.

Способ связывания (binding mode) — эксперимен­
тально установленная или прогнозируемая методами 
молекулярного моделирования наиболее энергетически 
выгодная структура комплекса низкомолекулярного 
лиганда с биомишенью, в которой выявлены ключевые 
взаимодействия, вносящие существенный вклад в 
данное связывание.

Структурный фильтр (structure filter) — в хемоинфор-
матике набор элементов химической структуры, при­
сутствие которых (как таковых или в комбинации друг 
с другом) должно быть исключено в анализируемой 
виртуальной химической библиотеке ввиду того, что 
с ними связаны (или с большой вероятностью могут 
быть связаны) какие­либо нежелательные свойства 
химических соединений (токсичность, возможность 
выступать псевдо-хитом, низкая биодоступность, реак­
ционная способность в отношении биомолекул и т.д.).

Т

Терапевтическая копия (me-too drug) — соединение, 
структурно очень похожее на уже известные лекарства 
и имеющее лишь незначительные фармакологические 
отличия, но допускающее независимую патентную 
защиту.

Терапевтический индекс (индекс селективности) 
(therapeutic index, therapeutic ratio) в общем случае 
определяется как соотношение между дозой или кон­
центрацией лекарственного средства, вызывающей 
терапевтический эффект, и дозой или концентрацией 
этого же средства, при которой наблюдается первый 
побочный эффект. В литературе по медицинской химии 
терапевтическим индексом обычно называют отно­
шение полумаксимальной токсической дозы лекарства 
(LD50) к полумаксимальной эффективной дозе (ED50).

Тест-система (test system) — биологическая, хими­
ческая, физическая система, аналитическое оборудо­
вание или их комбинации, используемые при докли­
ническом или клиническом исследовании лекарствен­
ных средств. 

Токсическая доза (toxic dose, LD) — доза соедине­
ния, которая приводит к токсическому эффекту  
у заданного числа живых организмов в экспериментах 
in vivo. В работах по медицинской химии наиболее часто 
используется полумаксимальная токсическая доза 
лекарства (LD50), вызывающая гибель 50% организ­
мов.

Ф

Фармакодинамика (pharmacodynamics, PD) — влия­
ние лекарства на организм, т.е. совокупность биохи­
мических и физиологических ответов, вызываемых 
фармацевтическим агентом (лекарством) в организме 
млекопитающего (в том числе человека) или микро­
организмах (как таковых или в организме инфициро­
ванного млекопитающего).

Фармакокинетика (pharmacokinetics, PK) — влияние 
организма на лекарство, включая всасывание, рас­
пределение и метаболизм биологически активных 
соединений в высших организмах, а также их выведе­
ние (ADME-свойства)*.

Фармакофор, фармакофорная модель (pharmaco-
phore, pharmacophoric pattern) — совокупность стериче­
ских и электронных особенностей, необходимых для 
обеспечения оптимальных надмолекулярных взаимо­
действий лиганда со специфической биологической 
мишенью и для стимулирования (или блокирования) 
биологического ответа. Фармакофор не является ре­
альной молекулой или реальным сочетанием функ­
циональных групп. Это — чисто абстрактная концеп­
ция, позволяющая описать общие возможности меж­
молекулярных взаимодействий для группы соедине­
ний по отношению к их мишени. Фармакофор можно 
рассматривать как наибольшую общую часть (макси­
мально перекрывающиеся части) всего набора актив­
ных молекул. Согласно рекомендациям IUP�C этот 
термин не следует применять к функциональным 
группам (например, гуанидиновым, сульфаниламид­
ным и т.п.), а также к типичным структурным скеле­
там, или скаффолдам (таким как флавоноиды, фено­
тиазины или стероиды).

Фармацевтическая альтернатива (pharmaceutical 
alternative) — лекарственные препараты, содержащие 
одно и то же действующее вещество, но в различных 
лекарственных формах, либо различающиеся по до­
зировке или силе воздействия.

Фармацевтическая эквивалентность (pharmaceutical 
equivalence) — содержание лекарственными препара­
тами одинакового количества одного и того же дей­
ствующего вещества в одной и той же лекарственной 
форме, их соответствие одним и тем же сопоставимым 
стандартам качества и одинаковый способ примене­
ния.

Фрагментный подход к поиску лекарств (fragment-
based drug discovery) — подход к поиску соединения-
лидера (ведущего соединения), обладающего сродством 
к конкретной биологической мишени, который осно­
ван на скрининге относительно небольшой коллекции 
(до нескольких тысяч) органических соединений ма­
лого размера и низкой молекулярной массы с целью 
выявления даже соединений, связывающихся с мише­
нью с относительно низким сродством. Дальнейшая 
оптимизация, часто требующая существенно меньше­
го числа итераций и учитывающая данные РСА со­
кристаллизатов вновь получаемых соединений  
с белковой мишенью (или других биофизических ис­
следований), позволяет найти соединение-лидер 
с высоким сродством к мишени.

Х

Хемоинформатика (chemoinformatics) — междисци­
плинарная область химии, которая охватывает при­
менение методов информатики для решения широко­
го круга химических задач, связанных с изучением 

* См. перевод англоязычных терминов.
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веществ, их структуры, свойств и превращений. 
Задачи хемоинформатики включают (но не ограничи­
ваются таковыми) управление базами данных по хи­
мическим соединениям и реакциям, а также прогно­
зирование физических, химических, биологических 
свойств химических соединений, в частности, для 
поиска новых лекарственных препаратов.

Хемотип (chemotype) — термин, обозначающий 
в медицинской химии принадлежность конкретного 
биоактивного вещества к обособленной химической 
серии, характеризующейся уникальным скаффолдом 
или же уникальным типом и расположением замести­
телей на одном и том же скаффолде. Понятие хемоти­
па позволяет, в частности, условно выделять работу 
по медицинско­химической оптимизации одной био­
активной серии соединений и говорить о переноси­
мости (или отсутствии таковой) информации о соот-
ношении структура—активность с одной серии 
на другую.

Химическая биология (chemical biology) — научная 
дисциплина на стыке химии и биологии, в которой 
традиционные химические и аналитические методы, 
а также синтезируемые химические соединения ис­
пользуются для изучения и функционального измене­
ния биологических систем. 

Химическое пространство (chemical space) — в ши­
роком смысле: дискретный набор возможных молекул 
химических соединений. На практике термин часто 
применяется в более узком смысле для обозначения 
совокупности молекул, релевантной для определен­
ной области или задачи и отражающей определенные 
принципы построения и граничные условия, а также 
многомерного пространства свойств или дескрипто­
ров, в котором эти молекулы могут быть представле­
ны. Менее строго химическое пространство может 
обозначать любую совокупность молекул, обладаю­
щих некой общностью (биологическая активность, 
наличие определенных структурных характеристик, 
общий метод синтеза и т.д.).

Химическое разнообразие (chemical diversity) — ха­
рактеристика набора соединений (например, вирту-
альной химической библиотеки), описывающая раз­
личие их структур и/или молекулярных параметров, 
включая как экспериментально измеренные свойства, 
так и расчетные молекулярные дескрипторы. Мерой 
разнообразия обычно служат специальные расчетные 
индексы, вычисляемые при помощи соответствующих 
компьютерных алгоритмов.

Ч

Частичный агонист (partial agonist) — агонист, 
не способный произвести максимальную активацию 
определенного вида рецепторов независимо от коли­
чества используемого лиганда.

Э

Эндогенный лиганд (endogenous ligand) — нативное, 
естественно вырабатываемое клеточными системами 

организма химическое соединение (низкомолекуляр­
ное или белковое), которое обладает аффинностью 
к данной биомишени (рецептору, ферменту, фактору 
транскрипции) и изменяет ее функциональное со­
стояние, выполняя тем самым регуляторную функцию 
в организме. Рецепторы и ферменты часто содержат 
в своем названии указание на природу эндогенного 
лиганда (примеры: серотониновый рецептор, фарне­
зилтрансфераза, гистондеацетилаза).

Эудесмическое соотношение (eudismic ratio) — от­
ношение активности эутомера к активности дистомера.

Эутомер (eutomer) — энантиомер хирального соеди­
нения, наиболее активный в определенном биологи­
ческом действии.

Эффективная доза (effective dose, ED) — доза соеди­
нения, которая приводит к определенному эффекту  
у заданного числа живых организмов в экспериментах 
in vivo. Например, полумаксимальная эффективная 
доза (ED50) — это доза, вызывающая целевой эффект 
у 50% экспериментальных животных.

Эффективная концентрация (effective concentration, 
EC) — концентрация соединения, которая приводит 
к определенному эффекту в данной эксперименталь­
ной системе. Например, полумаксимальная эффек­
тивная концентрация (EC50) — это концентрация 
лиганда, при которой он вызывает целевой эффект  
на уровне 50% от максимально возможного. Обычно 
этот показатель используют для оценки эффектив­
ности агонистов рецепторных систем.

Эффективность (efficacy) — параметр, характери­
зующий степень произведенного биологического от­
вета при действии терапевтического агента. Последние 
могут отличаться друг от друга произведенным био­
логическим ответом даже в том случае, когда они 
связываются с одинаковым количеством рецепторов, 
а их сродство к этим рецепторам одинаково. Эффек­
тивность — не синоним собственной активности. 
Эффективность — свойство, характеризующее спо­
собность лекарства производить биологический ответ. 
Удобно разделить свойства лекарства на две группы: 
те, которые вызывают взаимодействие с рецепторами 
(аффинность), и те, которые производят биологиче­
ский ответ (эффективность). Этот термин часто ис­
пользуется как обозначение максимального биологи­
ческого ответа, вызванного агонистом. В действитель­
ности не все агонисты рецептора способны произво­
дить биологические ответы с идентичными 
максимальными уровнями. Максимальный ответ за­
висит от эффективности связывания с рецептором, т.е. 
от каскада событий, которые, начиная от связывания 
лекарства с рецептором, приводят к наблюдаемому 
биологическому эффекту.

Эффективность лиганда (ligand efficiency) — мера 
энергии связывания (чаще — свободной энергии 
Гиббса DG) лиганда с белковой мишенью (например, 
рецептором или ферментом), отнесенной к числу не­
водородных атомов. Часто применяется при оценке 
эффективности оптимизации при фрагментном под-
ходе к поиску лекарств, которая сопровождается ро­
стом размера и молекулярной массы оптимизируемо­
го вещества.
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Я

Ядерный рецептор (nuclear receptor, nuclear hormone 
receptor) — лиганд­активируемый фактор транскрип­
ции, регулирующий экспрессию генов путем взаимо­
действия со специфическими последовательностями 
ДНК. Ядерные рецепторы принадлежат к одному 
из наиболее активно используемых в дизайне лекарств 
типов биомишеней.

Перевод англоязычных терминов

A

�ctive transport — активный транспорт
�DME (a�sorption, distri�ution, meta�olism, e�cre­ (a�sorption, distri�ution, meta�olism, e�cre­a�sorption, distri�ution, meta�olism, e�cre­, distri�ution, meta�olism, e�cre­distri�ution, meta�olism, e�cre­, meta�olism, e�cre­meta�olism, e�cre­, e�cre­e�cre­

tion) — всасывание, распределение, метаболизм, вы­) — всасывание, распределение, метаболизм, вы­
ведение

�DMET (�DME/T, �DME­To�) (a�sorption, distri­ (�DME/T, �DME­To�) (a�sorption, distri­�DME/T, �DME­To�) (a�sorption, distri­/T, �DME­To�) (a�sorption, distri­T, �DME­To�) (a�sorption, distri­, �DME­To�) (a�sorption, distri­�DME­To�) (a�sorption, distri­­To�) (a�sorption, distri­To�) (a�sorption, distri­) (a�sorption, distri­a�sorption, distri­, distri­distri­
�ution, meta�olism, e�cretion, to�icity) — всасывание, 
распределение, метаболизм, выведение, токсичность

�dvanced lead — продвинутое соединение­лидер 
(продвинутое ведущее соединение) 

�dverse effect — нежелательная реакция (действие)
�dverse reaction — нежелательная реакция (дей­ reaction — нежелательная реакция (дей­reaction — нежелательная реакция (дей­ — нежелательная реакция (дей­

ствие)
�ffinity — аффинность, сродство
�gonist — агонист
�llosteric �inding site — аллостерический сайт свя­ �inding site — аллостерический сайт свя­�inding site — аллостерический сайт свя­ site — аллостерический сайт свя­site — аллостерический сайт свя­ — аллостерический сайт свя­

зывания
�llosteric regulation — аллостерическая регуляция
�nalog­�ased drug discovery — дизайн на основе 

аналогов
�ntagonist — антагонист
�ntitarget — антимишень
�ssay — биологический тест, биотест, тест 
�utoinduction — автоиндукция
�vidity — способность к связыванию

B

Back­up compound — резервное соединение
BBB — гематоэнцефалический барьер (ГЭБ)
Best­in­class — лучшее в классе
Binding mode — способ связывания 
Bioassay — биологический тест, биотест, тест 
Bioavaila�ility — биодоступность
Bioequivalence — биологическая эквивалентность
Bioisostere; non­classical isostere — биоизостер
Biologic agent — биологический препарат
Biological target — см. мишень
Biomarker — биомаркер
Bioprecursor prodrug — биопредшественник
Biosimilar drug — биоаналогичный (биоподобный) 

лекарственный препарат
Biotarget — см. мишень
Biotransformation — биотрансформация
Bipharmacophoric compound — двойное лекарство

Block�uster drug — лекарство­блокбастер
Blood—�rain �arrier — гематоэнцефалический ба­гематоэнцефалический ба­ ба­ба­

рьер (ГЭБ)
Building �locks — см. комбинаторный синтез

C

Carrier prodrug — пролекарство
Carrier­linked prodrug — пролекарство
Cascade prodrug — каскадное пролекарство
Chemical �iology — химическая биология 
Chemical diversity — химическое разнообразие
Chemical space — химическое пространство 
Chemoinformatics — хемоинформатика 
Chemotype — хемотип 
Clinical study — клиническое изучение
Clinical trial — клиническое исследование (испы­ trial — клиническое исследование (испы­trial — клиническое исследование (испы­ — клиническое исследование (испы­

тание)
Com�inatorial li�rary — комбинаторная библиотека
Com�inatorial synthesis — комбинаторный синтез
Computer­aided drug design — компьютерный ди­­aided drug design — компьютерный ди­aided drug design — компьютерный ди­ drug design — компьютерный ди­drug design — компьютерный ди­ design — компьютерный ди­design — компьютерный ди­ — компьютерный ди­

зайн лекарственных веществ, компьютерное кон­
струирование лекарств

Computer­assisted drug design — компьютерный 
дизайн лекарственных веществ, компьютерное кон­
струирование лекарств

Cooperativity — кооперативность
Covalent inhi�itor/drug — ковалентный ингибитор, 

ковалентное лекарство 

D

Descriptor — дескриптор
de novo Design — дизайн de novo
Dirty drug — мультитаргетный препарат
Distomer — дистомер
Diversity­oriented synthesis — синтез, ориентиро­­oriented synthesis — синтез, ориентиро­oriented synthesis — синтез, ориентиро­ synthesis — синтез, ориентиро­synthesis — синтез, ориентиро­ — синтез, ориентиро­

ванный на разнообразие
Docking — докинг, молекулярный докинг
DO� — синтез, ориентированный на разнообразие
Dose­response curve — кривая зависимости ответа 

от дозы
Dou�le prodrug — см. каскадное пролекарство
Drug — лекарство
Drug design — см. медицинская химия
Drug developa�ility — возможность разработки 

лекарственного препарата 
Drug development — разработка лекарственного 

препарата 
Drug discovery — поиск новых лекарственных 

средств
Drug interaction — лекарственное взаимодействие 
Drug repositioning — репозиционирование лекар­ repositioning — репозиционирование лекар­repositioning — репозиционирование лекар­ — репозиционирование лекар­

ства
Drug reprofiling — репозиционирование лекарства
Drug repurposing — репозиционирование лекарства
Drug targeting — адресная доставка лекарства
Drug—drug interaction — лекарственное взаимодей­—drug interaction — лекарственное взаимодей­drug interaction — лекарственное взаимодей­ interaction — лекарственное взаимодей­interaction — лекарственное взаимодей­ — лекарственное взаимодей­

ствие 
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Drug­likeness — подобие лекарствам
Dual action drug — лекарство двойного действия

E

EC — эффективная концентрация
ED — эффективная доза
Effective concentration — эффективная концентра­эффективная концентра­ концентра­концентра­

ция
Effective dose — эффективная доза
Efficacy — эффективность
Elimination — выведение
EM� (European Medicines Agency) — Европейское 

агентство лекарственных средств, агентство по оцен­
ке соответствия лекарственных препаратов требова­
ниям, изложенным в Европейской Фармакопее; яв­
ляется прямым эквивалентом FD� в Европе

Endogenous ligand — эндогенный лиганд
Eudismic ratio — эудесмическое соотношение
Eutomer — эутомер

F

FD� (Food and Drug Administration) — управление 
по контролю качества пищевых продуктов и лекар­
ственных препаратов, федеральное агентство США, 
одно из подразделений которого (Center for Drug 
Evaluation and �esearch) является основным регуля­ and �esearch) является основным регуля­and �esearch) является основным регуля­ �esearch) является основным регуля­�esearch) является основным регуля­) является основным регуля­
торным органом, ответственным за одобрение новых 
лекарственных препаратов для клинического при­
менения, а также за выдачу разрешений на клиниче­
ские исследования лекарственных препаратов; кроме 
того, FD� осуществляет надзор за результатами при­FD� осуществляет надзор за результатами при­ осуществляет надзор за результатами при­
менения уже одобренных препаратов с целью выяв­
ления ранее не обнаруженных нежелательных побоч­
ных явлений

First­in­class — первое в классе
Fragment­�ased drug discovery — фрагментный под­­�ased drug discovery — фрагментный под­�ased drug discovery — фрагментный под­ drug discovery — фрагментный под­drug discovery — фрагментный под­ discovery — фрагментный под­discovery — фрагментный под­ — фрагментный под­

ход к поиску лекарств 
Frequent hitter — псевдо­хит

G

Generic drug — воспроизведенный лекарственный 
препарат, дженерик

GPC�s — рецепторы, сопряженные с G­белками
G­Protein­coupled receptors — рецепторы, сопря­­Protein­coupled receptors — рецепторы, сопря­Protein­coupled receptors — рецепторы, сопря­­coupled receptors — рецепторы, сопря­coupled receptors — рецепторы, сопря­ receptors — рецепторы, сопря­receptors — рецепторы, сопря­ — рецепторы, сопря­

женные с G­белками

H

Hansch analysis — метод Хэнча (Ганча)
Hard drug — жесткое лекарство
High­throughput screening — высокопроизводитель­­throughput screening — высокопроизводитель­throughput screening — высокопроизводитель­ screening — высокопроизводитель­screening — высокопроизводитель­ — высокопроизводитель­высокопроизводитель­

ный скрининг
Hit compound — соединение­хит
Homologue — гомолог
Homology model — модель по гомологии

Hormone — гормон
HT� — высокопроизводительный скрининг
Hy�rid compound — двойное лекарство
Hydrophilicity — гидрофильность
Hydropho�ic interaction — гидрофобное взаимодей­ interaction — гидрофобное взаимодей­interaction — гидрофобное взаимодей­ — гидрофобное взаимодей­

ствие
Hydropho�icity — гидрофобность

I

IC50 — концентрация полумаксимального (50%) 
ингибирования

IND — исследуемый препарат, лекарство в стадии 
разработки

Inhi�ition constant — константа ингибирования
Inhi�itory concentration 50 — концентрация полу­ concentration 50 — концентрация полу­concentration 50 — концентрация полу­ 50 — концентрация полу­

максимального (50%) ингибирования
Intercalator — интеркалятор
Intrinsic activity — собственная активность
Inverse agonist — обратный агонист
Investigational new drug — исследуемый препарат, 

лекарство в стадии разработки
Ionotropic receptor — ионотропный рецептор

L

LD — токсическая доза
Lead compound — соединение­лидер (ведущее со­ compound — соединение­лидер (ведущее со­compound — соединение­лидер (ведущее со­ — соединение­лидер (ведущее со­

единение)
Lead generation — генерирование соединений­

лидеров (ведущих соединений)
Lead optimization — оптимизация соединения­

лидера
Lead­likeness — подобие соединениям­лидерам 

(ведущим соединениям) 
Ligand — лиганд
Ligand efficiency — эффективность лиганда 
Ligand­�ased design — дизайн на основе структур 

лигандов
Lipinski rule — правило Липински
Lipophilicity — липофильность

M

Markush structure — структура Маркуша
Medicinal chemistry — медицинская химия
Meta�olism — метаболизм
Meta�olite — метаболит
Meta�otropic receptor — метаботропный рецептор
Me­too drug — терапевтическая копия
Modulator — модулятор
Molecular docking — докинг, молекулярный докинг
Molecular graphics — молекулярная графика
Molecular modeling — молекулярное моделиро­

вание
Molecular periphery — молекулярная периферия 
Molecular similarity — молекулярное подобие (сход­ similarity — молекулярное подобие (сход­similarity — молекулярное подобие (сход­ — молекулярное подобие (сход­

ство)
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Molecular tool — молекулярный инструмент
Multisource drug — воспроизведенный лекарствен­ drug — воспроизведенный лекарствен­drug — воспроизведенный лекарствен­ — воспроизведенный лекарствен­

ный препарат, дженерик
Multitarget drug — мультитаргетный препарат
Multitarget­directed ligand — мультитаргетный пре­­directed ligand — мультитаргетный пре­directed ligand — мультитаргетный пре­ ligand — мультитаргетный пре­ligand — мультитаргетный пре­ — мультитаргетный пре­

парат
Mutual prodrug — совместное пролекарство (см. 

двойное лекарство)

N

NCE (new chemical entity) — новое лекарственное 
вещество (лекарство, активные компоненты которого 
ранее не были одобрены FD�)

ND� (new drug application) — заявка на новое ле­ (new drug application) — заявка на новое ле­new drug application) — заявка на новое ле­ drug application) — заявка на новое ле­drug application) — заявка на новое ле­ application) — заявка на новое ле­application) — заявка на новое ле­) — заявка на новое ле­
карство

Negative agonist — обратный агонист
Nuclear hormone receptor — ядерный рецептор
Nuclear receptor — ядерный рецептор

O

Off­target — антимишень
Off­target effect — нецелевой эффект
Orphan drug — орфанное лекарство

P

P�IN� — см. псевдо­хит
Partial agonist — частичный агонист
Pattern recognition — распознавание образов
PD — фармакодинамика 
Peptidomimetic — пептидомиметик
Peptoid — пептоид
Pfeiffer’s rule — правило Пфайффера
Pharmaceutical alternative — фармацевтическая 

альтернатива
Pharmaceutical equivalence — фармацевтическая 

эквивалентность
Pharmacodynamics — фармакодинамика
Pharmacokinetics — фармакокинетика
Pharmacophore — фармакофор
Pharmacophoric pattern — фармакофор
PK — фармакокинетика
Potency — активность (биологическая)
Preclinical candidate — доклинический кандидат
Preclinical study — доклиническое (неклиническое) 

исследование
Preclinical trial — доклиническое (неклиническое) 

исследование
Privileged structures — привилегированные струк­ structures — привилегированные струк­structures — привилегированные струк­ — привилегированные струк­

туры
Prodrug — пролекарство
Pro­prodrug — каскадное пролекарство
Protein—protein interaction — взаимодействие бе­взаимодействие бе­ бе­бе­

лок—белок

Q

���� (quantitative structure—activity relationship) — 
количественная связь (соотношение) структура—ак­ связь (соотношение) структура—ак­связь (соотношение) структура—ак­ (соотношение) структура—ак­соотношение) структура—ак­) структура—ак­структура—ак­—ак­ак­
тивность

R

�eceptor — рецептор
�eceptor mapping — картирование рецептора
�etrosynthesis — ретросинтез
�ule of five — правило пяти или правило Липински

S

��� — соотношения структура—активность
�caffold — скаффолд
�caffold hopping — изменение скаффолда
�coring function — оценочная функция
�creening — скрининг
in silico �creening — виртуальный скрининг
�econd messenger — вторичный мессенджер
�econdary messenger — вторичный мессенджер
�ite­specific delivery — адресная доставка лекарства
�oft drug — мягкое лекарство
�tructural alert — нежелательный фрагмент хими­ alert — нежелательный фрагмент хими­alert — нежелательный фрагмент хими­ — нежелательный фрагмент хими­

ческой структуры 
�tructure filter — структурный фильтр 
�tructure­�ased design — дизайн на основе структу­­�ased design — дизайн на основе структу­�ased design — дизайн на основе структу­ design — дизайн на основе структу­design — дизайн на основе структу­ — дизайн на основе структу­

ры мишени

T

Target — мишень
Target drugga�ility — пригодность биомишени для 

разработки лекарства
Targeted covalent inhi�itor — направленный кова­ covalent inhi�itor — направленный кова­covalent inhi�itor — направленный кова­ inhi�itor — направленный кова­inhi�itor — направленный кова­ — направленный кова­

лентный ингибитор 
Targeted drug delivery — адресная доставка соеди­ drug delivery — адресная доставка соеди­drug delivery — адресная доставка соеди­ delivery — адресная доставка соеди­delivery — адресная доставка соеди­ — адресная доставка соеди­

нения
Template — скаффолд
Test system — тест­система
Therapeutic inde� — терапевтический индекс
Therapeutic ratio — терапевтический индекс
To�ic dose — токсическая доза
Transition­state analog — аналог переходного со­­state analog — аналог переходного со­state analog — аналог переходного со­ analog — аналог переходного со­аналог переходного со­ переходного со­переходного со­ со­со­

стояния
Twin­drug — двойное лекарство

V

Virtual chemical li�rary — виртуальная химическая 
библиотека

Virtual screening — виртуальный скрининг

W

Warhead — связывающий фрагмент молекулы 
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X

Xeno�iotic — ксенобиотик
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