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Резюме. В статье приведены данные об отличии по составу табачных и электронных си-

гарет, с веществами был проведен молекулярный докинг и согласно его результатам определены 

вещества, оказывающие наиболее сильное влияние на тонус сосудов.  
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Resume: The article contains the information about the difference in tobacco cigarettes and elec-

tronic cigarettes, the molecular docking was made with these substances and according to the results the 

substances witch have the strongest effect on vascular tone were defined 
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Актуальность. Важнейшей проблемой современного общества является ку-

рение. Курение оказывает на здоровье множество негативных влияний, тем не ме-

нее, наблюдается все более широкое его распространение. Эта пагубная привычка 

дает предпосылки к развитию множественных заболеваний всех систем органов че-

ловека. В результате курения образуется множество органических химических со-

единений различных классов: альдегиды, кетоны, спирты, фенолы, амины, простые 

и сложные эфиры и др. Они обладают неодинаковой тропностью к органам и тканям 

человека и животных и могут оказывать на них токсическое и канцерогенное воз-

действие. 

Благодаря анатомическим и морфологическим особенностям строения сосуди-

стой стенки, гладкомышечные элементы стенки кровеносного сосуда постоянно 

находятся в состоянии умеренного напряжения – сосудистого тонуса. Существует 

три механизма регуляции сосудистого тонуса: ауторегуляция (обеспечивает измене-
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ние тонуса гладкомышечных клеток под влиянием местного возбуждения), нервная 

регуляция (осуществляется вегетативной нервной системой) и гуморальная регуля-

ция (осуществляется веществами системного и местного действия. Так как оксид 

азота (II) оказывает сосудорасширяющий эффект и является более значимым регу-

лятором сосудистого тонуса, в данной работе исследовалась первичная реакция из-

менения сосудистого тонуса при действии различных веществ, входящих в состав 

табачных и электронных сигарет на NO-рецепторы.  

Цель: сравнение состава электронных и табачных сигарет и прогнозирование 

влияния на тонус сосудов их основных компонентов. 

Задачи:  

1. Анализ состава электронных и табачных сигарет. 

2. Исследование механизма изменения тонуса сосудов в ответ на поступление 

различных веществ в организм.  

3. Прогнозирование влияния веществ, содержащихся в сигаретах, на тонус 

сосудов 

Материалы и методы. Оценка влияния веществ, входящих в состав элек-

тронных и табачных сигарет на изменение тонуса сосуда производилась путем мо-

лекулярного докинга с помощью программы docking server (dockingserver.com). Мо-

лекулярный докинг – это метод молекулярного моделирования, который позволяет 

предсказать наиболее выгодную для образования устойчивого комплекса ориента-

цию и положение одной молекулы по отношению к другой. Требовались структур-

ные формулы лигандов (веществ, которые «присоединяются» к рецепторному ком-

плексу) и структурная формула самого рецептора (растворимая гуанилатциклаза). 

Далее, исходя из состава веществ, содержащихся в сигаретах, с каждым лигандом 

был совершен докинг, и по его результатам определялись вещества, обладающие 

большим связыванием с рецептором. При оценке взаимодействий лиганд-рецептор 

учитывались свободная энергия связывания (энергия, которая выделяется при свя-

зывании лиганда с рецептором) и константа ингибирования (минимальное количе-

ство вещества, которое требуется для того, чтобы связаться с рецепторным ком-

плексом).  

Результаты и их обсуждение: В результате исследования мы получили зна-

чения констант ингибирования, энергий связывания и других видов энергии, кото-

рые дали нам право сделать выводы о совместимости рецептора и инородного ли-

ганда. 

  
Таблица 1. Отличия по составу табачных и электронных сигарет 

Табачные сигареты Электронные сигареты 

Аммиак Глицерин  

Бензол Пропандиол 
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Пирен  Вода  

Флюорен  Ароматиаторы 

Метан  

Бутан  

Уксусная кислота  

Стеариновая кислота  

Синильная кислота  

Металлы (Al, Bi, Fe)  

Радиоактивные металлы (Po-210, Th-228, 

Pb-210, K-40, Ra-210) 

 

 

Таблица 2. Сравнение констант ингибирования веществ, содержащихся в сигаретах 

Лиганд Значение 

1. Никотин 36.43 µM 

2. Пропеналь (акролеин) 10.61 mM 

3. Катехол 122.83 mM 

4. Аммиак 4.13 mM 

5. Этаналь 21.99 mM 

6. Бутан 6.52 mM 

7. Бензол 1.2 µM 

8. Флюорен 18.74 µM 

9. Пирен 2.51 mM 

10. Уксусная кислота 441.27 mM 

11. Пропандиол 1.77 mM 

12. Глицерин 968 µM 

 

Константа ингибирования – это минимальное количество вещества, которое 
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требуется для того, чтобы связаться с рецепторным комплексом. Константа ингиби-

рования определяется разностью свободной энергии Гиббса системы в двух состоя-

ниях: в связанном, когда образован комплекс белок–лиганд, и в свободном, когда 

белок и лиганд друг с другом не взаимодействуют, причем энтальпийная и энтро-

пийная составляющие этой разности нередко близки по величине (или имеют один 

порядок), но часто противоположны по знаку.Из данной таблицы видно, что у пире-

на, флюорена и никотина наименьшие значения констант ингибирования, следова-

тельно, этих веществ потребуется меньше всего, чтобы связаться с рецептором.  
 

Таблица 3. Сравнение свободных энергий связывания 

Лиганд Значение 

1. Никотин -6.06 ккал/моль 

2. Пропеналь (акролеин) -2.69 ккал/моль 

3. Катехол -1.24 ккал/моль 

4. Аммиак -3.25 ккал/моль 

5. Этаналь -2.26 ккал/моль 

6. Бутан -2.98 ккал/моль 

7. Бензол -3.89 ккал/моль 

8. Флюорен -6.45 ккал/моль 

9. Пирен -7.64 ккал/моль 

10. Уксусная кислота -0.48 ккал/моль 

11. Пропандиол -3.75 ккал/моль 

12. Глицерин -4.11 ккал/моль 

 

Свободная энергия связывания – энергия, которая выделяется при связывании 

лиганда с рецептором. Чем больше значение энергии по модулю, тем сильнее будет 

связывание. Если энергия отрицательная, то связывание происходит самопроиз-

вольно. Если положительная – то для связывания нужно подействовать энергией 

извне. Становится понятным, что у всех веществ, связавшихся с NO-рецептором, 

связывание будет идти самопроизвольно.  

Среди общих компонентов сигарет обладают:  



70-я Международная научно-практическая конференция студентов и молодых учѐных  

"Актуальные проблемы современной медицины и фармации - 2016" 

 

Сборник материалов конференции 

 

1543 

a) Наименьшей константой ингибирования: никотин, акролеин, этаналь 

b) Наибольшей свободной энергией связывания: никотин, акролеин, этаналь 

Среди отличающихся компонентов:  

В табачных сигаретах: наименьшая константа ингибирования: пирен, флюо-

рен; наибольшая свободная энергия связывания: пирен, флюорен 

В электронных сигаретах: наименьшая константа ингибирования: глицерин, 

пропандиол; наибольшая свободная энергия связывания: глицерин, пропандиол 

Выводы: 

1  Табачные сигареты имеют очень разнообразный и более изученный состав. 

Спектр веществ, входящих в состав электронных сигарет менее изучен и более ва-

риабелен. Только четыре компонента электронных сигарет являются постоянными: 

никотин, глицерин, пропиленгликоль и дистиллированная вода. 

2  Исследуемые компоненты сигарет при связывании с NO-рецептором вызы-

вают первичную реакцию расширения сосудов посредством веществ-посредников 

(циклический гуанозинмонофосфат), способствующих снижению содержания ионов 

Ca
2+

 в саркоплазме. 

3  Из-за большего разнообразия веществ, входящих в состав табачных сигарет, 

первичная реакция (расширение) сосуда произойдет под действием меньшей их 

концентрации, в отличие от электронных сигарет, имеющих меньшее количество 

компонентов. 
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