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V. Відомості про замовника ДіР
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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Прогнозування біоактивності та створення сучасних підходів до синтезу гетероциклічних сполук для потреб
фарміндустрії. Розділ 2. Розробка нових QSAR-моделей для прогнозування активності і синтез нових
хімічних сполук гетероциклічної природи як антимікробних, противірусних та протиракових агентів.

Назва роботи англійською:
Prediction of bioactivity and creation of modern approaches to the synthesis of heterocyclic compounds for the
needs of the pharmaceutical industry. Chapter 2. Development of new QSAR models for activity prediction and
synthesis of new chemical compounds of heterocyclic nature as antimicrobial, antiviral and anticancer agents.

Реферат українською:
На основі бази даних класів хімічних сполук як інгібіторів E. сoli побудовано ряд нових QSAR-моделей. Це
дозволило ідентифікувати цільові сполуки як високо активні антибактеріальні, противірусні та протиракові
агенти. Була оцінена противірусна активність проти HCMV in vitro нових сульфамідних похідних. Знайдено,
що найбільш перспективною біомішенню, асоційованою з HCMV, для похідних 1,3-оксазолу та 1,3 тіазолу є
ДНК полімераза. Описано ряд іонних рідин (ІР) на основі імідазолію, а також лізозомотропні детергенти на
основі імідазолу, передбачених розробленими QSAR-моделями як протиракові агенти. Синтезовано і
проведено скринінг проти ракових клітинних ліній NCI 60 для нових серій N-(4-ціано-1,3-оксазол-5-
іл)сульфонамідів та 2,4 ди¬суль¬фонілзаміщених 5-амінотіазолів. Експериментальне вивчення та аналіз
п’яти¬членних азотистих гетероциклів як антимікробних та противірусних агентів засвідчило
перспективність подальших досліджень у напрямку їх структурної оптимізації та розширення спектру
біологічних досліджень.

Реферат англійською:
Based on the database of chemical compound classes as inhibitors of E. coli, a number of new QSAR models were
constructed. This allowed the identification of target compounds as highly active antibacterial, antiviral and
anticancer agents. The antiviral activity against HCMV in vitro of new sulfamide derivatives was evaluated. It was
found that the most promising biotarget associated with HCMV for 1,3-oxazole and 1,3-thiazole derivatives is DNA
polymerase. A number of imidazolium-based ionic liquids (ILs) and imidazole-based lysosomotropic detergents
predicted by the developed QSAR models as anticancer agents are described. A new series of N-(4-cyano-1,3-
oxazol-5-yl)sulfonamides and 2,4 disulfonyl-substituted 5-aminothiazoles were synthesized and screened against
NCI 60 cancer cell lines. Experimental study and analysis of five-membered nitrogen heterocycles as antimicrobial
and antiviral agents demonstrated the promise of further research in the direction of their structural optimization
and expansion of the spectrum of biological research.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Нові азотовмісні гетероциклічні сполуки як перспективні антимікробні,
антивірусні та антиракові агенти.

Назва НТП англійською: New nitrogen-containing heterocyclic compounds as promising antimicrobial,
antiviral and anticancer agents.

НТП, яку передбачалося створити:
Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати: Матеріали

Галузь застосування: Установи НАН України та освіти, охорона зоров'я, сільське господарство

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Створено нові QSAR-моделі на основі бази даних ряду гетероциклічних сполук. Були
ідентифіковані цільові сполуки як високо активні антибактеріальні, противірусні та протиракові агенти. Була
оцінена противірусна активність проти HCMV in vitro нових сульфамідних похідних. Знайдено, що найбільш
перспективною біомішенню, асоційованою з HCMV, для похідних 1,3-оксазолу та 1,3 тіазолу є ДНК
полімераза. Описано ряд іонних рідин (ІР) на основі імідазолію, а також лізозомотропні детергенти на основі
імідазолу, передбачених розробленими QSAR-моделями як протиракові агенти. Синтезовано і проведено
скринінг проти ракових клітинних ліній NCI 60 для нових серій N-(4-ціано-1,3-оксазол-5-іл)сульфонамідів та
2,4 ди¬суль¬фонілзаміщених 5-амінотіазолів. Експериментальне вивчення та аналіз п’яти¬членних
азотистих гетероциклів як антимікробних та противірусних агентів засвідчило перспективність подальших
досліджень у напрямку їх структурної оптимізації та розширення спектру біологічних досліджень.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Створення принципово нової продукції (матеріалів,
технологій тощо) для забезпечення експортного потенціалу та заміщенню імпорту, Поліпшення якості життя
та здоров'я населення, ефективності діагностики та лікування хворих, Створення сучасних підходів до
синтезу гетероциклічних сполук для потреб фарміндустрії.

Вплив НТП на довкілля:
Впровадження НТП: Впроваджено

Практична реалізація НТП
Початок етапу: 01.2024

Закінчення етапу: 12.2024

Споживачі продукції: Науковці у галузі органічної хімії та медичної хімії, виробники ліків.

Перспективні ринки: Україна, країни Євросоюзу, США
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