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II. Етап виконання ДіР
Номер етапу: 5
Назва етапу: Вивчення зв’язку між структурою і біоактивністю органічних сполук на основі природних і
синтетичних скафолдів.
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III. Відомості про виконавця ДіР
Повне найменування юридичної особи (або ПІБ фізичної особи): Інститут біоорганічної хімії
та нафтохімії ім. В. П. Кухаря Національної академії наук України
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Розмір організації:
Телефон: 380442960409, 380445732552

IV. Відомості про співвиконавців ДіР



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

Код за ЄДРПОУ: 00019270

Місцезнаходження: вул. Володимирська, буд. 54, м. Київ, 01601, Україна

Форма власності:
Сфера управління:
Ідентифікатор ROR: Не застосовується

Розмір організації:
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

Джерела фінансування

7713 - кошти держбюджету

Код програмної класифікації видатків і кредитування (КПКВК): 6541030

Фактичний обсяг фінансування (тис. грн.): 2496.505



VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Пошук, конструювання і вивчення механізмів дії нових біологічно активних сполук на основі природних і
синтетичних скафолдів

Назва роботи англійською:
Search, design and study of the action mechanisms of new biologically active compounds based on natural and
synthetic scaffolds

Реферат українською:
В результаті виконання НДР обгрунтовано пошук, конструювання і вивчено властивості нових біологічно
активних гетероциклічних і фосфороорганічних сполук на основі природних і синтетичних скафолдів.
Зокрема, встановлено, що нові калікс[4]арени, функціоналізовані сульфонамідними, фосфонатними або
фосфатними групами, можуть інгібувати деякі глутатіон-S-трансфераз, фосфатази, малатдегідрогеназу і
ацетилхолінестеразу. Встановлено закономірності комплексоутворення тіаміну та солей тіазолію з
альбуміном. Продемонстровано інгібувальний вплив тіаміну і його N-бензильних О-ацилзаміщених
структурних аналогів на утворення амілоїдних структур сироваткового альбуміну. Обгрунтовано напрями
дизайну селективних інгібіторів ацетилхолінестерази або бутирилхолінестерази, застосування тіазолієвих
похідних для блокування мембранних каналів, а також використання солей тіазолію як потенційних
нейротропних агентів. Методом ЕПР охарактеризовано властивості нітроксильних радикалів з
резорцинареновим скафолдом в модельних ліпосомальних системах. Продемонстровано, що похідні
халкон-4-карбонових кислот здатні ефективно інгібувати ксантиноксидазу та виявляти антиоксидантні
властивості. Встановлено закономірності між структурою і активністю інших споріднених флавоноїдів
–дигідрохалконів, Δ2,3-гомоізофлавоноїдів, Δ3,9-гомоізофлавоноїдів та їх окса-аналогів. Здійснено пошук та
ідентифіковано ефективні інгібітори ксантиноксидази серед похідних фуранілбензойної кислоти з
піразолоновим або роданіновим фрагментом. Виконано конструювання нових інгібіторів ксантиноксидази
на основі скафолдних і біоізостерних замін в молекулі лікарського препарату фебуксостату. Обгрунтовано
конструювання інгібіторів α-глюкозидази на основі гібридних сполук, утворених азолами і флавоноїдами,
серед яких кумарини, хромони, ізофлавони і аурони.

Реферат англійською:
As a result of the research, the search, design and properties of new biologically active heterocyclic and
organophosphorus compounds based on natural and synthetic scaffolds were substantiated. In particular, it was
found that new calix[4]arenes functionalized with sulfonamide, phosphonate or phosphate groups can inhibit some
glutathione-S-transferases, phosphatases, malate dehydrogenase and acetylcholinesterase. The regularities of
complexation of thiamine and thiazolium salts with albumin were established. The inhibitory effect of thiamine and
its N-benzyl O-acyl-substituted structural analogues on the formation of amyloid structures of serum albumin was
demonstrated. The directions of design of selective inhibitors of acetylcholinesterase or butyrylcholinesterase, the
use of thiazolium derivatives for blocking membrane channels, as well as the use of thiazolium salts as potential
neurotropic agents were substantiated. The properties of nitroxyl radicals with a resorcinarene scaffold in model
liposomal systems were characterized by the EPR method. It was demonstrated that chalcone-4-carboxylic acid
derivatives are capable of effectively inhibiting xanthine oxidase and exhibiting antioxidant properties. Regularities
between the structure and activity of other related flavonoids - dihydrochalcones, Δ2,3-homoisoflavonoids, Δ3,9-
homoisoflavonoids and their oxa-analogs were established. Effective xanthine oxidase inhibitors were searched
and identified among furanylbenzoic acid derivatives with a pyrazolone or rhodanine fragment. The design of new
xanthine oxidase inhibitors based on scaffold and bioisosteric substitutions in the drug molecule febuxostat has
been performed. The design of α-glucosidase inhibitors based on hybrid compounds formed by azoles and



flavonoids, including coumarins, chromones, isoflavones and aurones, has been substantiated.
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Нові ефективні інгібітори і механізми їх впливу на активність глутатіон-S-
трансфераз, ксантиноксидази, холінестераз, глюкозидази, малатдегідрогенази та інших терапевтично
важливих ензимів.

Назва НТП англійською: New effective inhibitors and mechanisms of their influence on the activity of
glutathione-S-transferases, xanthine oxidase, cholinesterases, glucosidase, malate dehydrogenase and other
therapeutically important enzymes.

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

Галузь застосування: Біоорганічна хімія, біохімія, фармакологія, медицина

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Обгрунтовано властивості калікс[4]аренів, функціоналізованих сульфонамідними,
фосфонатними або фосфатними групами, як потенційних інгібіторів терапевтично важливих глутатіон-S-
трансфераз, деяких фосфатаз, малатдегідрогенази і холінестераз. Вивчено селективні тіазолієві інгібітори
ацетилхолінестерази, обгрунтовано застосування тіазолієвих похідних для блокування мембранних каналів,
а також їх використання як потенційних нейротропних агентів. Продемонстровано, що похідні халкон-4-
карбонових кислот здатні ефективно інгібувати ксантиноксидазу. Ідентифіковано ефективні інгібітори
ксантиноксидази серед похідних фуранілбензойної кислоти з піразолоновим або роданіновим фрагментом.
Виконано конструювання нових інгібіторів ксантиноксидази на основі скафолдних і біоізостерних замін в
молекулі лікарського препарату фебуксостату. Вивчено властивості інгібіторів α-глюкозидази на основі
гібридних сполук, утворених азолами і флавоноїдами.

Соціально-економічна спрямованість НТП: 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: 01.2024

Закінчення етапу: 12.2024

Споживачі продукції: Наукові установи, установи НАН України, Установи МОЗ України

Перспективні ринки: Україна

Характер співробітництва з інвестором
Потрібний обсяг інвестицій, тис. грн.:
Права, що надаються інвестору після завершення роботи:
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