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Тема дисертації:
1. Цілеспрямований пошук біологічно активних речовин на основі п’ятичленних гетероциклів та споріднених
гетероциклічних систем для лікування серцево-судинних захворювань

2. Purposeful search for biologically active substances based on five-membered heterocycles and related
heterocyclic systems for the treatment of cardiovascular disease

Реферат:
1. Дисертаційна робота є комплексним фундаментальним дослідженням присвячене цілеспрямованому
пошуку на основі віртуального скринінгу та раціонального дизайну, синтезу, вивченню фізико-хімічних,
фармакологічних властивостей біологічно активних речовин на основі п’ятичлених гетероциклів та
споріднених гетероциклічних систем з метою подальшого впровадження в промислове виробництво та
медичну практику нових речовин для лікування серцево-судинних захворювань. На основі прогнозування
активності, токсичності, молекулярних дескрипторів, оцінки аффінності, QSAR-аналізу, фармакофорного
моделювання похідних п’ятичленних гетероциклів обрано перспективні об’єкти для цілеспрямованого
синтезу та фармакологічних досліджень як потенційні серцево-судинні агенти. Ідентифіковано сполуки-



лідери: [3-аліл-4-(41-метоксифеніл)-3Н-тіазол-2-іліден]-(32-трифлуорометил-феніл)аміну гідробромід
(Кардіазол) та N-(5-метил-[1,3,4]тіадіазол-2-іл)-пропіонамід (Урокарб). Для Кардіазолу встановлена
кардіопротекторна, анальгетична, протизапальна, гіполіпідемічна, антигіпоксична та антиоксидантна
активності. Урокарб рекомендований як потенційний діуретик. Проведено дослідження щодо
масштабування синтезу Кардіазолу та Урокарбу в промислових умовах ПАТ «Фармак». Розроблено та
валідовано аналітичні та біоаналітичні методики визначення Кардіазолу та Урокарбу.

2. The dissertation is a comprehensive fundamental research, dedicated to purposeful research on the virtual
screening and rational design, synthesis, study of physicochemical properties and pharmacological activity of
biologically active substances based on five-membered heterocycles and related heterocyclic systems for the
treatment of cardiovascular diseases. On the basis of preliminary calculations and according to the stages of the
study design, the pharmacological activity of the synthesized compounds was screened. Screening studies
included an analysis of the effects of drug-specific drugs for the treatment of cardiovascular diseases: the active
compounds were identified and the basic patterns of structure- activity (cardioprotective, antihypertensive,
antioxidant, and diuretic) that were used for purposeful search for compounds were identified. On the basis of
calculated molecular descriptors and values of pharmacological activity, the analysis of the quantitative
dependence of structure - activity was performed. The resulting QSAR models were used to predict the
corresponding activity of the molecules. Conducted pharmacophore modeling allowed to obtain pharmacophore
models of cardioprotective, diuretic, antihypertensive activity. The obtained pharmacophore models are used for
in silico screening and purposeful search for potential cardioprotectors, diuretics, and antihypertensive agents.
Pharmacophore modeling has made it possible to select structures of promising molecules for synthetic studies.
Research on the scaling of the synthesis methods of Cardiazole and Urocarb has been carried out; the optimal
technological parameters have been established. The block diagram of industrial synthesis has been developed.
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