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Тема дисертації:
1. Молекулярне моделювання та синтез біологічно активних речовин ноотропної дії в ряду похідних 4-R-1-
бензилпіролідин-2-ону

2. Molecular modeling and synthesis of biologically active substances with nootropic action in a series of 4-R-1-
benzylpyrrolidin-2-one derivatives

Реферат:
1. Дисертаційна робота присвячена пошуку нових біологічно активних речовин в ряду похідних 4-R-1-
бензилпіролідин-2-ону, дослідженню їх ноотропних властивостей за допомогою методів in silico та in vivo.
Вперше у рамках дисертаційного дослідження визначені оптимальні напрямки структурної модифікації та
розроблені препаративні методи синтезу цільових похідних. За допомогою методології молекулярного
докінгу та експериментального скринінгу підтверджено перспективність пошуку ноотропних речовин в
досліджуваному ряду речовин. Підтвердженням ефективності такого пошуку стало виявлення найбільш
перспективної сполуки 1-бензил-4-{4-[2-оксо-2-(піперидин-1-іл)етил]-5-сульфаніліден-4,5-дигідро-1H-
1,2,4-тріазол-3-іл}піролідин-2-ону, що має виразну ноотропну (антиамнестичну) активність, яка перевищує
показники референс препарату Пірацетаму більше ніж у 2 рази і має сприятливі розраховані in silico ADMET-
властивості. Сполука може бути одержана в умовах хіміко-фармацевтичного підприємства за доступною



технологією, що дозволяє передбачити можливість її застосування у медичній практиці для лікування
когнітивних дисфункцій.

2. The dissertation work is devoted to the search for new biologically active substances in a number of 4-R-1-
benzylpyrrolidin-2-one derivatives, to the study of their nootropic properties using in silico and in vivo methods.
For the first time, within the framework of the dissertation research, optimal directions of structural modification
were determined and preparative methods for the synthesis of target derivatives were developed. Using the
methodology of molecular docking and experimental screening, the prospect of finding nootropic substances in
the investigated series of substances was confirmed. The discovery of the most promising compound 1-benzyl-4-
{4-[2-oxo-2-(piperidin-1-yl)ethyl]-5-sulfanilidene-4,5-dihydro-1H-1,2,4-triazol-3-yl}pyrrolidin-2-one, which has a
distinct nootropic (anti-amnestic) activity that exceeds the indicators of the reference drug Piracetam by more
than 2 times and has favorable ADMET properties calculated in silico. The compound can be obtained in the
conditions of a chemical-pharmaceutical enterprise using available technology, which allows predicting the
possibility of its use in medical practice for the treatment of cognitive dysfunctions.
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