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На основі проведеного фізико-хімічного аналізу встановлено перспективність 
подальшого впровадження трави Thymus tauricus Klok. et Shost. для отримання сучасних 
лікарських засобів.  
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Похідні 1,2,4-триазолів є однією з найперспективніших груп хімічних сполук, які 
використовуються в різних галузях медицини, фармації та ветеринарії. Вони характеризуються 
досить широким спектром дії, що зумовлено високою біологічною та фармакологічною 
активністю, що залежить від хімічної будови даних похідних. Чимала кількість наукових робіт 
свідчить про наявність протимікробної, протитуберкульозної, імуностимулюючої, 
протигрибкової активності зазначених речовин. Синтез та вивчення нових гетероциклічних 
похідних 1,2,4-триазолів триває й досі. Слід зазначити, що важливий неспецифічний 
патологічний процес у ряді багатьох захворювань є окислювальний стрес. У всіх аспектах 
застосування взаємодія з киснем та його радикалами є ключовим моментом для створення 
нових комплексів. Раніше антиоксидантні властивості були виявлені у різних похідних  
1,2,4-триазолів. Завдяки стабільній структурі вони можуть легко з’єднуватись з біомішенями  у 
різних середовищах, при цьому спостерігається висока здатність до утворення водневих, 
диполь-дипольних та інших зв’язків.  

Метою нашої роботи було проведення віртуального скринінгу раніше отриманих нами 
сполук з різними гетероциклічними групами. Було обрано стратегію молекулярного докінгу 
деякими протеїнами відповідальними за регулювання антиоксидантної дії з подальшим 
прогнозуванням властивостей всмоктування, розподілу та метаболізму. Нами було 
використано молекулярно-динамічне моделювання для отримання даних щодо траєкторії та 
взаємодії комплекса ліганду та рецептора з найбільшим показником афінності. Також для 
отрмання більш достовірних даних про взаємозв’язок структура-активність для вивчаємих  
сполук було розраховано значення вільної енергії зв’язування.  

Результати проведених досліджень свідчать, що серед вивчаємих сполук деякі 
продемонстрували досить високі показники спорідненості зв’язування відносно NO-синтази у 
порівнянні з контрольним лігандом. Прогноз ADME пріоритетних лігандів показав високу 
біодоступність для досліджуемих молекул. В результаті молекулярного моделювання двох 
систем з найбільшими показниками афінності  було виявлено утворення довготривалих 
стабільних комплексів. Показники вільної енергії зв’язування перевищували значення енергії 
зв’язування з еталонними інгібіторами.  

Отримані нами результати свідчать про те, що досліджувані гетероциклічні похідні 
1,2,4-триазолу є перспективними та можуть бути рекомендовані для подальшого вивчення  
in vitro та in vivo на антиоксидантну активність. 
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Косметична продукція для догляду за шкірою ніг користується значним споживчим 
попитом на фармацевтичному ринку і виявляє тенденції до його подальшого зростання. 
Сьогодні серед таких засобів переважають емульсійні креми, гелі, піни, рідкі засоби (емульсії 
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