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В останні роки все більше привертають увагу фармакологів такі поняття, як 

антиоксиданти, антиоксидантна дія ліків, ліки-антиоксиданти. І це не випадково, як 

показали дослідження останніх років: більшість розповсюджених захворювань людини, 

зокрема патології серцево-судинної системи, дихальних шляхів, злоякісні новоутворення 

та ін. у своєму патогенезі мають достатньо чітко виражену вільнорадикальну фазу. 

Здатність антиоксидантів інгібувати вільнорадикальне окиснення, стабілізувати структуру 

і функції клітинних мембран, і завдяки цьому створювати оптимальні умови для 

гомеостазу клітин і тканин, дає патогенетичне обґрунтування до застосування їх в 

кардіологічній, неврологічній, офтальмологічній, геронтологічній практиці для 

профілактики та лікування атеросклерозу, гепатиту, інфаркту міокарда, мозкових 

інсультів тощо. 

На сьогоднішній день у клінічній практиці знайшли застосування такі 

антиоксиданти як емоксипін, мексидол, дибунол, похідні а-токоферолу, тіотриазолін, 

ліпін та ін. Однак, незважаючи на застосування у клі-нічній практиці як класичних 

антиоксидантів, так і препаратів, що прояв-ляють антиоксидантну дію, вибір засобів 

антиоксидантної терапії обмежений внаслідок їх недостатньої ефективності та наявності 

побічних дій.  Тому пошук нових високоефективних антиоксидантних засобів, що діють 

на ініціальних етапах оксидативного стресу є актуальною задачею сучасної фармакології. 

У нашої роботі розроблено та запропоновано складні математичні та теоретичні підходи 

до створення програми віртуального скринінгу. Показано використання електронно-

топологічного підходу, який дозволяє здійснювати пошук молекулярних фрагментів-ознак 

активності. Наведено розрахунки для енергетичних показників граничних орбіталей 

(LUMO, HOMO), абсолютної жорсткості молекули, абсолютної електронегативності 

молекули та реакційного індексу. Розраховано залежність біологічної дії речовин від їх 

квантово-хімічних дескрипторів та визначено функцію їх залежності. В результаті 

оптимізації цілеспрямованого пошуку поглиначів NO серед похідних бромідів 1-алкіл-4-

іліденаміно-1,2,4-триазолія та створення комп'ютерної програми для віртуального 

скринінгу з використанням алгоритмів машинного навчання з використанням моделі 

"градієнтного бустингу", а також експериментів in vitro та in vivo було виявлено  

бромід 1-(β-фенілметил)-4-n–диетиламінобензилідену-1,2,4-триазолія (2.17). Встановлено, 

що  сполука 2.17 має властивості поглинача NO та підвищує активність глутатіонової 

системи. На моделі інфаркту міокарда сполука 2.17 призводила до значного гальмування 

реакцій оксидативного стресу у міокарді. У міокарді тварин, які отримували сполуку 2.17, 

було виявлено зниження маркерів ОМБ як у цитозольній, так і, що особливо важливо, у 

мітохондріальній фракціях. Курсове введення 2.17  призводило до достовірного 

підвищення активності Cu/Zn SOD, GPX1 GPX4 в цитозольній та мітохондріальній 

фракціях серця. Причому, відзначено найбільш виражену позитивну дію сполуки 2.17   на 

активність мітохондріальної та цитозольної Cu/Zn SOD   - ферменту, що нейтралізує 

супероксидрадикал і регулює багато АФК-залежних механізмів регуляції, що пригнічує 

запалення, апоптоз, що підвищує біодоступність NO, що посилює репаративну 

регенерацію тканин. Таким чином, розроблена на кафедрі  медичної та фармацевтичної 

інформатики і новітніх технологій ЗДМФУ нова інформаційна технологія дозволяє 

ефективно проводити скринінг антиоксидантів серед різних азагетероциклів. 

 


