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Figure S1. Computational scheme of 4‐methylhistamine monocation 2 (top) and famotidine 4 
(bottom) interacting with water molecules to calculate the energy of hydration. The choice of the 
dielectric constant is indicated in round brackets. 
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Figure S2. Computational scheme to calculate the interaction energy between 4‐methylhistamine 
monocation 2 (top) and famotidine 4 (bottom) with the receptor binding site. The choice of the 
dielectric constant is indicated in round brackets. 
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Figure S3. Inhibition of the specific 3H‐tiotidine binding to the histamine H2 receptor with 
mepyramine. The obtained IC50 values are 7.6 ± 0.17 (in H2O) and 7.6 ± 2.2 (in D2O), which reveal 
that deuteration did not cause any change in the affinity of this antagonist. 
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Figure S1. Computational scheme of 4‐methylhistamine monocation 2 (top) and famotidine 4 (bottom) 

interacting with water molecules to calculate the energy of hydration. The choice of the dielectric constant 

is indicated in round brackets.  
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Figure S2. Computational scheme to calculate the interaction energy between 4‐methylhistamine 

monocation 2 (top) and famotidine 4 (bottom) with the receptor binding site. The choice of the dielectric 

constant is indicated in round brackets.  
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Figure S3. Inhibition of the specific 3H‐tiotidine binding to the histamine H2 receptor with mepyramine. The 

obtained IC50 values are 7.6 ± 0.17 (in H2O) and 7.6 ± 2.2 (in D2O), which reveal that deuteration did not 

cause any change in the affinity of this antagonist.  

 

 


