Таблица 1 – Влияние различных функциональный групп на свойства органического вещества.
	Вводимые радикалы
	Эффект
	Примечание

	Галогены
	Усиление ФА
	Ал. и Ар.

	Галогены
	При введении больших количеств возрастает токсичность
	Ар.

	−Cl, −Br
	Оказывают наркотическое действие, снижают кровяное давление
	Ал. и Ар.

	−I
	Антисептическое действие
	Ал. и Ар.

	−OH
	Усиление активности и токсичности
	Ар.
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	Усиление ФА
	Ар. и ал.
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	Снижает активность и токсичность, «облагораживает» действие ЛС, улучшает растворимость
	Ал. и Ар.
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	Усиление влияния на продолговатый мозг, алифатические нитропроизводные оказывают сосудорасширяющее действие
	Ал. и Ар.
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	Повышение токсичности, воздействие на ЦНС, вызов спазм, судорог и т..д.
	Ал. и Ар.
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	При присоединении к атому азота понижают токсичность,
	Ал. и Ар.

	−SH
	Связывание тяжелых металлов, модификация ЛВ для создания антидотов и противоопухолевых препаратов
	Ал. и Ар.


Ар. – характерно для ароматических соединений; 
Ал. – характерно для алифатических соединений.
Таблица 2 – Влияние различных заместителей на коэффициент липофильности
	Группа
	Me
	OH−
	OCH3
	CF3
	Cl−
	Br−
	I−

	π (алифатическое соединение)
	0,50
	1,16
	0,47
	1,07
	0,39
	0,60
	0,17

	π (ароматическое соединение)
	0,52
	0,67
	0,02
	1,16
	0,71
	0,86
	0,14


Схема Топлисса
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Схема Топлисса показывает возможные модификации органического соединения с целью увеличения (уменьшения) его биологической активности.
Условные обозначения:

Н – целевое (исходное) соединение, взятое для модификации;

< − модификации, используемые в случае уменьшения значения Log P;
> − модификации, используемые в случае увеличения значения Log P;
= − модификации, используемые в случае, если значение Log P не изменилось.






_1480692107.bin

_1480692495.bin

_1480692518.bin

_1480692436.bin

_1480692084.bin

