
Облікова картка ДіР

I. Загальні відомості
Державний обліковий номер: 0222U000683

Державний реєстраційний номер: 0117U004134

Особливі позначки: відкрита

Дата реєстрації: 14-01-2022

Image not found or type unknown

II. Етап виконання ДіР
Номер етапу: 5
Назва етапу: Синтез прогнозованих структур потенційних лігандів альфаІІbбета3. Вивчання
антиагрегаційної активністі та афінітету до альфаІІbбета3. Використання процедури "feature net" для
побудови комплексних QSAR моделей. Аналіз факторів, що обумовлюють зв'язок структури з активністю та
афінітетом. Для усіх кінцевих QSAR моделей буде проведено структурну та фізико-хімічну інтерпретацію.
Дослідження активності, узагальнення результатів, аналіз зв'язку "структура-властивості-молекулярний
механізм дії", формування висновків та підготовка звіту.

Початок етапу: 01.2021

Закінчення етапу: 12.2021

Вид звітного документа: Остаточний звіт

III. Відомості про виконавця ДіР
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Форма власності:
Сфера управління: Національна академія наук України

Ідентифікатор ROR: Не застосовується

Розмір організації:
Телефон: 380487662044

IV. Відомості про співвиконавців ДіР



V. Відомості про замовника ДіР
Повне найменування юридичної особи (або ПІБ фізичної особи): Національна академія наук
України
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Телефон: 380442343243

VI. Джерела, напрями та обсяги фінансування ДіР
Підстава для проведення ДіР: 34 - договір (замовлення) з центральним органом виконавчої влади,
академією наук (головними розпорядниками бюджетних коштів на проведення НДДКР)

Напрям фінансування:  2.1 - фундаментальні дослідження
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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Синтез, структура, властивості та молекулярні механізми дії нових антитромботичних і противірусних
засобів.

Назва роботи англійською:
Synthesis, structure, properties and molecular mechanisms of action of new antithrombotic and antiviral agents.

Реферат українською:
Робота присвячена синтезу та вивченню біологічної активності нових антагоністів до «закритої форми»
фібриногенових рецепторів, потенційних противірусних агентів, індукторів інтерферону, лігандів ДНК та
протизапальних агентів. дослідженню впливу структури на біологічні властивості. Здійснено направлений
синтез похідних 2-(гомопіперазин-1-іл)хіназолін-4-ону. Показано, що похідні 2,6-заміщених хіназолін-4-ону
інгібують зв'язування фібриногену з αIIbβ3 та вивчено їхні антиагрегаційні властивості. Методом
молекулярного докінгу встановлено основні центри зв'язування похідних 2-(піперазин-1-іл)хіназоліну до
αIIbβ3. Синтезовані 9-R-6-H-індоло[3,2-b]хіноксаліни, виходячи з заміщених ізатинів а також водорозчинні
аналоги. Конденсацією 6-незаміщеного та 6-бромонафталевого ангідриду із амоніаком, гідразингідратом та
гідроксиламіном, синтезували відповідні похідні нафталіміду. Конденсацією нінгідрину із заміщеними 1,2-
диамінобензенами синтезовані нові похідні інденохіноксаліну, з останніх – відповідні оксими. Конденсацією
ізатину із ізатовим ангідридом отримані тритантрини, а з них – відповідні оксими. Показано, що
інденохіноксалінони є інтеркаляторами ДНК. Інденохіноксаліни, індоло[2,1-b]хіназолін-6,12-діони ти їхні
оксими досліджені на здатність інгібувати індуковану продукцію прозапальних цитокінів та інгібувати
розвиток набряку, викликаного карагінаном. Виявлені активні in vitro в мікромолярних концентраціях та
активні in vivo в дозі 34 мкмоль/кг сполуки. Застосовано процедуру GTM для формування та дослідження
хімічного простору різноманітних антивірусних агентів. В результаті побудовано двомірні мапи, на яких
вдається виділити компактні зони хімічного простору, пов'язані з різноманітними антивірусними агентами
відносно вірусів різних таксономічних груп (Enterovirus, Hepacivirus, Orthomyxoviridae, Lentivirus,
Orthohepadnavirus, Pestivirus, Herpesvirus).  

Реферат англійською:
The work is devoted to the synthesis and study of the biological activity of new antagonists to the "closed form" of
fibrinogen receptors, potential antiviral agents, interferon inducers, DNA ligands and anti-inflammatory agents.
study of the influence of structure on biological properties. Directed synthesis of 2- (homopiperazin-1-yl)
quinazolin-4-one derivatives was performed. Derivatives of 2,6-substituted quinazolin-4-one have been shown to
inhibit fibrinogen binding to αIIbβ3 and their antiplatelet properties have been studied. The main centers of binding
of 2- (piperazin-1-yl) quinazoline derivatives to αIIbβ3 were established by the method of molecular docking.
Synthesized 9-R-6-H-indolo [3,2-b] quinoxalines, based on substituted isatins and water-soluble analogues. By
condensation of 6-unsubstituted and 6-bromonaphthalic anhydride with ammonia, hydrazine hydrate and
hydroxylamine, the corresponding naphthalimide derivatives were synthesized. Condensation of ninhydrin with
substituted 1,2-diaminobenzenes synthesized new derivatives of indenoquinoxaline, from the latter - the
corresponding oximes. Condensation of isatin with isate anhydride yields tritantrins and corresponding oximes.
Indenoquinoxalinones have been shown to be DNA intercalators. Indenoquinoxalines, indolo [2,1-b] quinazoline-
6,12-diones and their oximes have been studied for their ability to inhibit the induced production of pro-
inflammatory cytokines and to inhibit the development of carrageenan-induced edema. Active in vitro at
micromolar concentrations and active in vivo at a dose of 34 μmol/kg of compound were detected. The GTM
procedure was used to form and study the chemical space of various antiviral agents. As a result, two-dimensional
maps have been constructed, on which compact zones of chemical space associated with various antiviral agents



against viruses of different taxonomic groups (Enterovirus, Hepacivirus, Orthomyxoviridae, Lentivirus,
Orthohepadnavirus, Pestivirus, Herpesvir 
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Нові похідні 6- та 7-діалкіламінометилінденохіноксалінонів та 8-, 9- та 10-
діалкіламінометиліндолохіноксалінів.

Назва НТП англійською: New derivatives of 6- and 7-dialkylaminomethyldeninoquinoxalinones and 8-, 9-
and 10-dialkylaminomethyldinoloquinoxalines

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

Галузь застосування: Медична хімія

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: З метою створення потенційних противірусних засобів синтезовано ряд похідних 6- та 7-
діалкіламінометилінденохіноксалінонів та 8-, 9- та 10-діалкіламінометиліндолохіноксалінів.

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

Вплив НТП на довкілля:
Впровадження НТП: Не впроваджено

Практична реалізація НТП
Початок етапу: 01.2021

Закінчення етапу: 12.2021

Споживачі продукції: Фармацевтичні підприємства., Вищі навчальні заклади.

Перспективні ринки: Україна
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Назва НТП українською: Інгібітори агрегації тромбоцитів на основі 2-(піперазин-1-іл)хіназоліну.

Назва НТП англійською: Platelet aggregation inhibitors based on 2- (piperazin-1-yl) quinazoline.

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



Галузь застосування:Медична хімія
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фібриногенових рецепторів синтезовано ряд похідних 2-(піперазин-1-іл)хіназоліну.

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

Вплив НТП на довкілля:
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