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дизаміщених-3-(феніл, бензил)ксантинів проявляють високу антиоксидантну активність.  

Результати первинного фармакологічного скринінгу надали експериментальне 

обґрунтування для подальшого вивчення антиоксидантних властивостей 7,8-дизаміщених-3-

(феніл, бензил)ксантинів. 
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ВИЗНАЧЕННЯ ДЕСКРИПТОРІВ БІОДОСТУПНОСТІ 3-БЕНЗИЛКСАНТИНІЛ-8-

ПРОПІОНОВОЇ КИСЛОТИ ТА ЇЇ ФУНКЦІОНАЛЬНИХ ПОХІДНИХ 

 

Останні досягнення хемо- та біоінформатики в фармацевтичній хімії та фармакології 

дали можливість здійснити технологічний прорив в галузі розробки, направленного синтезу 

та створення нових лікарських речовин. Прогнозування фармакокінетичного профіля 

сполук-кандидатів в совокупності з технологіями високовиробничого скринінгу дозволило 

збільшити ефективність початкових етапів розробки нових лікарських речовин Основу 

предиктивної методології складає кількістний аналіз зв’язку «структура – дія – активність» в 

різних його модифікаціях [Орлов В. Д., 2005].  

Однією із категорій дескрипторів, що використовуються в фармакології та 

фармацевтичній хімії, є фізико-хімічні, а саме: ліпофільність (logP), молекулярна рефракція 

(MR), молекулярна маса (MW), дескриптори водородного зв’язку, молекулярні об’єми та 

площі поверхні. Вони відіграють важливу роль в прогнозуванні фармакокінетичних процесів 

та біодоступності. Окрім цих параметрів також знайшли застосування фармакофори, такі як 

гідрофобні області, ароматичні кільця, донори і акцептори водородного зв’язку, аніонні та 

катіонні центри (правило «П’яти», фільтри Гхоша, Мугге та ін.). 

Метою нашої роботи було in silico дослідження фізико-хімічних дескрипторів 
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біодоступності невідомих функціональних похідних 3-бензилксантиніл-8-пропіонової 

кислоти. 

Для досягнення поставленої мети нами були визначені дескриптори біодоступності  

3-бензилксантиніл-8-пропіонової кислоти та її функціональних похідних (солей, 

естерів, гідразиду, іліденгідразидів та ін.) з використанням вільнодоступного програмного 

комплексу ChemAxon (web-платформа Chemicalize.org) [http://www.chemicalize.org]. 

Результатом селекції була відповідність сполук параметрам, що в своїй сукупності 

відповідають положенням правила «П’яти», фільтрів Гхоша, Мугге, Веббера та 

«лідероподібності». 

Аналіз даних показав, що значення коефіцієнту розподілу LogP коливаються в 

діапазоні від 0,68 до 3,70, молекулярної маси – від 314 до 450, коефіцієнту молярної 

рефракції – від 80 до 125, а загальної кількості  атомів в молекулі – від 37 до 60.  

Отже, фізико-хімічні властивості 3-бензилксантиніл-8-пропіонової кислоти та її 

функціональних похідних укладаються в межі, які зазначені обраними правилами та 

фільтрами.  

Отриманні дані є обґрунтуванням для подальшого синтезу цих потенційно біологічно 

активних речовин.    
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ПОРІВНЯЛЬНА ХАРАКТЕРИСТИКА ЯКІСНОГО СКЛАДУ ЕФІРНОЇ ОЛІЇ 
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Однією із важливих складових частин валеріани лікарської (Valeriana officinalis L. s. 

l.) вважається ефірна олія. Склад валеріанової олії надзвичайно складний. Дослідження її 

компонентного складу є актуальною проблемою у всьому світі [Корнієвська, 2000]. 

Метою роботи є вивчення складу ефірої олії різних видів роду валеріана.  

Зразки сировини були заготовлені : V. stolonifera Czern.(в. пагононосна) Запорізька 

http://www.chemicalize.org/

