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Реферат:
1. В даній роботі обговорюються підходи до створення синтетично доступного хімічного простору та його
використання в розробці нових лікарських засобів. Для досягнення мети роботи було розроблено методики
паралельного синтезу в однореакторному варіанті класів сполук, які часто зустрічаються серед відомих і
експериментальних лікарських засобів та біологічно активних сполук: амідів, оксамідів, сульфамідів,
заміщених сечовин, вторинних амінів, алкілсульфідів, сульфоксидів та сульфонів, семикарбазидів,
сульфофторидів, і гідантоїнів, та молекул зі структурними фрагментами дизаміщеного 1,2,4-оксодіазолу, 5-
діалкіламіно-Nалкілтетразолу, 3-аміно-1,2,4-тріазолу та 1,3,5-тризаміщеного 1,2,4-тріазолу. Показано, що
розроблені методики дозволяють отримувати вибірки молекул з високою синтетичною успішністю і
швидкістю та є основою для опису надвеликого синтетично доступного хімічного простору. Описано
синтетично доступних хімічний простір маленьких молекул. Для опису простору, експериментальні дані, що



отримані під час розробки синтетичних методик, було екстрапольовано на доступні вихідні реагенти. Це
дозволило описати десятки мільярдів хімічно-різноманітних синтетично доступних молекул.

2. The thesis is devoted to developing approaches to the creation of synthetically accessible chemical space and to
its application in drug discovery. To achieve the goal of the work, methods of one-pot parallel synthesis of classes
of small molecules that are often found among known and experimental drugs and biologically active compounds
were developed: amides, oxamides, sulfonamides, substituted ureas, secondary amines, alkyl sulfides, sulfoxides
and sulfones, semicarbazides, sulfonyl fluorides, and hydantoins, as well as compounds with structural fragments
of disubstituted 1,2,4-oxodiazole, 5-dialkylamino-N-alkyltetrazole, 3-amino-1,2,4- triazole, and 1,3,5-trisubstituted
1,2,4 -triazole. We showed that the developed methods allow obtaining compounds fast and with high synthetic
success rates thus forming a basis for charting an ultra-large synthetically accessible chemical space. We
described this synthetically accessible chemical space of small molecules utilizing the experimental data obtained
during the development of parallel synthesis procedures. The results were extrapolated to the in-stock available
starting reagents. This made it possible to describe tens of billions of chemically diverse synthetically accessible
molecules.
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Ідентифікатор ORCID ID: Не застосовується

Додаткова інформація:
Повне найменування юридичної особи: Інститут біоорганічної хімії та нафтохімії ім. В. П. Кухаря
Національної академії наук України



Код за ЄДРПОУ: 03563790

Місцезнаходження: вул. Академіка Кухаря, буд. 1, Київ, 02094, Україна

Форма власності: Державна

Сфера управління: Національна академія наук України

Ідентифікатор ROR:

Власне Прізвище Ім'я По-батькові:
1. Чебанов Валентин Анатолійович

2. Valentyn A. Chebanov

Кваліфікація: д. х. н., професор, член-кор. НАН України, 02.00.03

Ідентифікатор ORCID ID: Не застосовується

Додаткова інформація:
Повне найменування юридичної особи: Інститут монокристалів Національної академіі наук
України

Код за ЄДРПОУ: 00210217

Місцезнаходження: проспект Науки, буд. 60, Харків, Харківський р-н., 61072, Україна

Форма власності: Державна

Сфера управління: Національна академія наук України

Ідентифікатор ROR:

Власне Прізвище Ім'я По-батькові:
1. Ягупольський Юрій Львович

2. Yurii L. Yahupolskyi

Кваліфікація: д. х. н., професор, 02.00.03

Ідентифікатор ORCID ID: Не застосовується

Додаткова інформація:
Повне найменування юридичної особи: Інститут органічної хімії Національної академії наук
України

Код за ЄДРПОУ: 05417325

Місцезнаходження: вул. Академіка Кухаря, буд. 5, Київ, 02094, Україна

Форма власності: Державна

Сфера управління: Національна академія наук України

Ідентифікатор ROR:

Рецензенти



VIII. Заключні відомості
Власне Прізвище Ім'я По-батькові
голови ради

 
Воловенко Юліан Михайлович

Власне Прізвище Ім'я По-батькові
головуючого на засіданні

 
Воловенко Юліан Михайлович

Відповідальний за підготовку
облікових документів

 
Денисова Наталія Анатоліївна 

Реєстратор   УкрІНТЕІ

Керівник відділу УкрІНТЕІ, що є
відповідальним за реєстрацію наукової
діяльності

Юрченко Тетяна Анатоліївна


