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ЗАГАЛЬНА IN SILICO ОЦІНКА ФАРМАКОЛОГІЧНОГО 

ПОТЕНЦІАЛУ 3,5-ДИМЕТИЛ-4-(3-(5-НІТРОФУРАН-2-

ІЛ)АЛІЛІДЕНАМІНО)-1-АЛКІЛ-1,2,4-ТРИАЗОЛІЯ ГАЛОГЕНІДІВ 

Британова Т. С. 

Запорізький державний медико-фармацевтичний університет,  

м. Запоріжжя, Україна 

 

Похідні 3,5-диметил-4-аміно-1,2,4-триазолу належать до перспективного 

класу органічних сполук, хімічна трансформація яких створює значні 

можливості для одержання біологічно активних сполук.  

Метою роботи була in silico оцінка фармакологічного потенціалу 3,5-

диметил-4-(3-(5-нітрофуран-2-іл)-аліліденаміно)-1-алкіл-1,2,4-триазолія 

галогенідів, структура яких була сформована в результаті взаємодії 3,5-

диметил-4-аміно-1-алкіл-1,2,4-триазолій бромідів з 5-нітро-2-фурилакролеїном.  

На першому етапі хімічної частини роботи до структури вихідного 3,5-

диметил-4-аміно-1,2,4-триазолу було введено алкільний замісник (СnH2n+1Br; 

n=3-10). В подальшому в утвореному продукті була функціоналізована 

аміногрупа за участі 5-нітро-2-фурилакролеїну. Структура синтезованих сполук 

була доведена елементним аналізом, 1Н ЯМР спектроскопією, ІЧ-

спектрофотометрією, а їх індивідуальність – хромато-мас-спектрометрією.  

Рівень фармакологічних перспектив одержаного ряду сполук був 

визначений з залученням доступних in silico методів. Предиктивна оцінка 

показників гострої токсичності та мутагенності була одержана з використанням 

он-лайн платформи T.E.S.T. За більшістю фізико-хімічних показників, які 

визначаються як важливі з загальних позицій ADME-аналізу, більшість сполук 

відповідає необхідним вимогам. Так само визначається у більшості випадків 

успішне подолання визначених ADME-аналізом фільтрів лікоподібності.  

Наступні дослідження одержаних сполук були доповнені молекулярним 

докінгом (AutoDock, Open Babel, MGL Tools, BIOVIA, AUTOGRID) до 

активних сайтів циклооксигенази-1 та 2, ланостерол 14α-деметилази, 

анапластичної лімфоми кінази. За результатами цього етапу досліджень вдалось 

визначити природу амінокислотних залишків, які можуть активно примати 

участь у формуванні зв’язків з активними центрами обраних ензимів. 

Результати візуалізації докінгових взаємодій були доповнені значеннями 

мінімальної енергії взаємодії з активним сайтом відповідних ферментів. 

На основі проведеного in silico дослідження встановлений загальний 

предиктивний фармакологічний потенціал синтезованих 3,5-диметил-4-(3-(5-

нітрофуран-2-іл)аліліденаміно)-1-алкіл-1,2,4-триазолій бромідів.   

 




