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Вступ. Векторна гетерилгібридизація ціьових продуктів хімічного перетворення дозволяє 

сформувати практично значимий шлях одержання біологічно активних субстанцій. Обґрунто-

вано доцільним виглядає залучення до цього процесу азагетероциклічних систем. Особливо 

привабливими в цьому аспекті виглядають синтони 1,2,4-триазолу та теофіліну, які характе-

ризуються значним фармакологічним поетнціалом 

Мета роботи передбачала комплексне in silico дослідження фармакокінетичних та фармако-

динамічних параметрів 6-R1-5-(теофілін-7-іл)-[1,2,4]триазоло[3,4-b][1,3,4]тіадіазолів з наступ-

ною оцінкою перспектив створення на їх основі біологічно активних субстанцій. 

Матеріали та методи. Дослідження здійснювались із застосуванням програмного пакету 

TEST (оцінка токсичності), онлайн-сервісу SwissADME (визначення фармакокінетичних і фа-

рмакодинамічних параметрів), а також методів молекулярного докінгу для визначення спорі-

дненості з активними центрами пептидної деформілази, ланостерол 14α-деметилази, циклоо-

ксигенази-2 та кінази анапластичної лімфоми. Докінг виконували з використанням програм 

AutoDockTools і AutoDock Vina, дані ферментів одержано з бази Protein Data Bank. 

Результати та обговорення. In silico оцінка токсичності показала, що досліджені 6-R1-5-(те-

офілін-7-іл)-[1,2,4]триазоло[3,4-b][1,3,4]тіадіазоли предиктивно визначаються як помірно- або 

малотоксичні речовини. Імовірність прояву мутагенної активності є низькою. Визначені фі-

зико-хімічні параметри (молекулярна маса, кількість акцепторів та донорів водневих зв’язків, 

топологічна площина полярної поверхні, молекулярна рефракція, розчинність, гнучкість стру-

ктури) свідчать про сприятливий вплив на фармакокінетичні властивості. Для більшості спо-

лук прогнозується добра шлунково-кишкова абсорбція та відсутність проникності через гема-

тоенцефалічний бар’єр. Встановлено, що сполуки в більшості випадків впевнено долають об-

меження, які встановлюються фільтрами Ліпінського, Гозе, Вебера, Ігана, Мугге та Бренка, 

що підтверджує їхню «drug-like» придатність. Крім того, спостерігається низька ймовірність 

хибно-позитивних результатів у біологічних тестах. Результати докінгових досліджень підт-

верджують потенціал 6-R1-5-(теофілін-7-іл)-[1,2,4]триазоло[3,4-b][1,3,4]тіадіазолів як канди-

датів із антимікробною, протигрибковою, протизапальною та протираковою активністями. 

Висновки. 6-R1-5-(теофілін-7-іл)-[1,2,4]триазоло[3,4-b][1,3,4]тіадіазоли становлять обґрунто-

вано перспективний ряд сполук для створення біологічно активних субстанцій. 
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