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OH-P-6 

Улога интермолекулских интеракција у супрамолекулској организацији и 

биолошком препознавању деривата спирохидантоина 

Анита М. Лазић, Ивана С. Ђорђевић,* Лидија Д. Радовановић, Драган М. Поповић,* Јелена Р. 

Роган,** Горан В. Јањић,* Немања П. Тришовић  

Синтетисан је рацемски дериват спирохидантоина, који поседује тетралинску и 4-

метоксибензил-групу, а затим је одређена његова кристална структура. Хијерархијски развој 

кристалног паковања дискутован је са аспекта кооперативности хомо- и хетерохиралних 

димерних мотива који одражавају различите интермолекулске интеракције. Специфична 

структурна карактеристика проучаваног једињења јесу наизменично постављени двоструки 

слојеви. Велики број контактних фрагмената у окружењу тетралинске групе представља 

последицу веће контактне површине. Са друге стране, 4-метоксибензил-група обезбеђује 

већи допринос укупној стабилизацији. Што се тиче фармаколошког потенцијала проучаваног 

једињења, извршена је симулација везивања молекула за допамински рецептор D3 и ензим 

IRAK 4 (eng. Interleukin-1 Receptor-Associated Kinase 4). Укупан број аминокиселинских 

остатака који ступају у интеракцију са 4-метоксибензил-групом је нешто већи од броја 

аминокиселинских остатака у окружењу тетралинске групе. Услед веће флексибилности,               

4-метоксибензил-група се лакше адаптира за успостављање интеракција са биолошким 

циљевима.  

Role of intermolecular interactions in the self-assembly and biorecognition of a 

spirohydantoin derivative 
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A racemic spirohydantoin derivative bearing a tetralin and 4-methoxybenzyl group was synthesized 

and its crystal structure was determined. The hierarchical development of the crystal packing was 

discussed through cooperativity of various homo and heterohiral dimeric motifs associated with the 

presence of different intermolecular interactions. A hallmark structural feature of the investigated 

compound was alternation of double layers. A larger number of the contact fragments in the 

environment of the tetralin unit results from its larger contact surface, while the 4-methoxybenzyl 

unit provides a slightly greater contribution to the overall stabilization. Regarding the 

pharmacological potential of the investigated compound, we performed a docking study on the 

dopamine D3 receptor and IRAK 4 (Interleukin-1 Receptor-Associated Kinase 4) enzyme. The total 

number of amino acid, which interact with the 4-methoxybenzyl unit, was slightly larger than the 

number of amino acids in the neighborhood of the tetralin unit as a result of its greater flexibility. It 

made the 4-methoxybenzyl unit more adaptable for interactions with the biological targets.  
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