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История медицинской химии начинается в XVI в., когда швейцарский врач Парацельс положил начало «иатрохимии» – направлению, стремившегося поставить химию на службу медицине. В XIX в. были сделаны первые попытки выделить из лекарственных растений компоненты, ответственные за их лечебные свойства. В этом время труды Кекуле, Бутлерова и Купера по созданию структурной теории привели к бурному развитию органической химии, что сделало возможным появление синтетических лекарств.

В конце XIX в. многие компании начали производить лекарства в промышленном масштабе. Было достигнуто более глубокое понимание принципа действия лекарств и была определена структура молекулярных мишеней для многих лекарственных препаратов, что положило начало концепции химиотерапии. Открытие пенициллина в 1930-х годах, а также стрептомицина в 1944 г. положили начало эре антибиотиков. В 50-60-ые годы были созданы лекарства новых типов, такие как транквилизаторы и антидепрессанты, что в совокупности с прежними работами позволило сформировать концепцию направленного конструирования лекарств.
С середины XX века происходило активное развитие компьютерных методов расчета структуры молекул. Благодаря этому в 1970-х годах была окончательно сформирована концепция рационального подхода к синтезу биологически активных веществ (drugdesign), что привело к появлению современной медицинской химии.

История научной группы лаборатории медицинской химии началась в начале 1970-х годов на кафедре органической химии химфака МГУ. В 1988 году была образована отдельная исследовательская группа, которая сосредоточилась на исследовании связи «структура-активность». У истоков этого направления стоял академик Николай Серафимович Зефиров, будущий основатель кафедры медицинской химии.
В 1988 году В.А. Палюлин возглавил недавно созданную лабораторию медицинской химии. В лаборатории была разработана одна из мощнейших и гибких на тот момент программ для расчета дескрипторов. При сотрудничестве с Институтом физиологически активных веществ лаборатория полностью сосредоточилась на разработке потенциальных препаратов. В 1990-е годы по инициативе И.И.Баскина начались разработки нейросетевых моделей, многие из которых используются в лаборатории до сих пор. В конце 1990-х годов с помощью новых рабочих станций была получена первая модель mGluR, правильность которой была подтверждена экспериментами. В начале 2000-х годов начались исследования нового класса рецепторов. М.Беленикин занимался моделированием глутаматных, а И.Тихонова – аспартатных рецепторов. В конце 2000-х годов по инициативе М.И.Лаврова начались исследования положительных модуляторов AMPA-рецепторов. При создании кафедры медицинской химии в 2014 году лаборатория вошла в состав новой кафедры.
Лаборатория занимается актуальными направлениями медицинской химии. Группа Е.В.Радченко работает над моделированием соотношений «структура-активность» с использованием современных методов машинного обучения. Группа О.Н.Зефировой занимается разработкой соединений для борьбы с онкологическими заболеваниями на основе нарушения полимеризации тубулина. Разработка силовых полей и исследование межмолекулярных взаимодействий ведутся в группе Д.А.Шульги. Группа М.И. Лаврова работает над моделированием AMPA-рецепторов. В лаборатории разработан препарат для лечения когнитивных функций, который готовят к выводу на клинические испытания.
