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Designer drugs
Вещества, синтезированные
на основании результатов
молекулярного
моделирования
химических структур, 
способных
взаимодействовать с
биологическими мишенями
(рецепторами) аналогично
классическим
наркотическим средствам



Molecular design software





4-fluoroamphetamine

α-methylamino-butyrophenone

Buphedrone

α-pyrrolidinopropiophenone

α-PPPEthcathinone

ethylpropion

Amphetamine-based designer drugs



Mephedrone Flephedrone Methedrone

4-methoxymethcathinone4-fluoromethcathinone4-methylmethcathinone

methylenedioxypyrovalerone

MDPV Pentylone

β-Keto-Methylbenzodioxolylpentanam

Naphyrone

naphthylpyrovalerone

Methcatinones:
dopamine-norepinephrine-serotonine

reuptake inhibitors



Opioids - Mu-opioid receptor ligands

7-arylidenenaltrexones



Opioids - Mu-opioid receptor agonists

3-Methylfentanyl α-Methylfentanyl Para-fluorofentanyl

Methopholine
MPPP

(Desmethylprodine)
O-Desmethyltramadol



Mu-opioid receptor 

agonists
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Анандамид (AEA), 1992г.

2-Арахидоноглицерин (2-AG)

∆9-Тетрагидроканнабинол

Эндогенные каннабиноиды:

клеточная мембрана

лиганд

Каннабиноидные рецепторы

млекопитающих:
CB

1
(центральная и периферическая нервная

система)

CB
2

(селезенка, поджелудочная железа, 

иммунокомпетентные клетки)
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Изопропилкарбомоилкарбозамидиндолы (PINACA)



AutoDock Vina – программа для изучения межмолекулярного взаимодействия



Doxycycline molecule –
no docking



∆9THC molecule 
docking KOE2



AKB48(APINACA) high affinity agonist molecule 
docking KOE2



PB22(QUPIC) high affinity agonist molecule 
docking KOE2



Rimonabant high affinity 
antagonist molecule 
docking KOE2



Вывод:

Программное обеспечение для

моделирования межмолекулярного

взаимодействия, типа AutoDock Vina, 
может эффективно использоваться при

проведении комплексных экспертиз по

признанию новых «дизайнерских
наркотиков» аналогами «классических»
наркотических средств и психотропных

веществ.




