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Stereo-elektronske osobine organskog
molekula- lijeka

Chiral
molecules

Receptor
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(a) Molecule fits receptor (b) Molecule does not
site, leadingto a fit receptor site; no
response response
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Faze razvoja novoglijeka

(biljuog ili zivotinjskog) KOAMPONENTE

SARTUPFLJANIE MATERIJALA ERSTRARCIJA ARTIVINE I : l TESTOVT in vive I

STUDLIA ODNOSA STRUKTURE
TAKTIVNOSTI

SINTEZA VECTH KOLICINA %

ISFITIVANOG MOLEKULA

I faza (3-18 mjeseci) - manja grapa zdravibh dobrovoljaca

l TESTONT 1 virre I
IT faza (1-1 godine) - neloolilio stofina pacijenata

u III faza - meliolibo hiljada pacijenata oa razlicitim boloach jansa
KLINICRA ISPITIVANIA I IV faza - dalje pracenje efelata lijela koji je vec na trzistu
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- ENOL-KARBONATI KAO MOLEKULSKI MODELI ZA RACUNARSKE SIMULACIJE

OH
In, THF R)\/[(

H,0, 15 min

Enol-karbonatna forma a,B—Diketonski fragment

M. Bigovic, V. Maslak, Z. Tokic-Vujosevic, V. Divjakovic, R. N. Saicic, Organic Letters, vol. 13, July 2011, pp. 4720-4723.
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RSA enol-karbonata

O
Strukturna formula (2R,3R,4R,5S)-5-hidroksi-5-((S)-5-
metilen-2-okso-1,3-dioksolan-4-il)pentan-1,2,3,4-tetraacetata



Komparacija racunarskog modela molekula sa
eksperimentalnim rezultatima

Izgled (2R,3R,4R,55)-5-hidroksi-5-((S)-5-metilen-2-okso-1,3-
dioksolan-4-il)pentan-1,2,3,4-tetraacetata u program VegaZZ
(PDB format)



HVALA NA PAZNJI!




