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1. Молекулярне моделювання та цілеспрямований синтез протисудомних засобів похідних п’ятичленних
ди(три)азагетероциклів

2. Molecular modeling and purposeful synthesis of anticonvulsants among derivatives of five-membered
di(three)azaheterocycles

Реферат:
1. Робота присвячена розробці методології раціонального пошуку БАР протисудомної дії в рядах похідних
п’ятичленних ди(три)азагетероциклів. Розроблений алгоритм комплексного підходу до молекулярного
конструювання БАР, що включає ЛСП, PASS прогноз, молекулярний докінг, синтез перспективних
субстанцій, фармакологічний скринінг на протисудомну активність, SAR та QSAR-аналіз Коректність
запропонованого алгоритму доведена експериментально - шляхом синтезу біля 300 похідних 1-R-5-
метил(аміно)-4-R-сульфоніл-1,2,3-тріазолу(1Н), анілідів 1-R-5-метил(аміно)-1,2,3-тріазол(1Н)-4-карбонових
кислот, 1-R-1,2,3-тріазол(1Н)-4,5-дикарбонових кислот та їх метилових естерів, похідних
[1,2,4–тріазоло(1,5–а]піримідину, амідів 5-R-1,3,4-окса(тіа)діазол-2-іл-тіоацетатної кислоти, 5-R-2-меркапто-
1,3,4-оксадіазол-2-ілтіо-1-фенонів та даними фармакологічних досліджень. Для даної групи речовин вперше
здійснено молекулярний докінг до протисудомних біомішеней, SAR, 2D та 3D QSAR аналіз. Виявлена



сполука-лідер –3-хлор-4-метоксіанілід 1-(3'-фторфеніл)-5-метил-1,2,3-тріазол(1Н)-4-карбонової кислоти –
епіфін. Для цієї субстанції розроблено проект МКЯ.

2. The thesis is devoted to the development of the methodology for rational design of new biologically active
substances as potential anticonvulsants among the derivatives of five-membered di(three)azaheterocyсls. The
developed algorithm of the integrated approach to molecular design of biologically active substances includes the
LSР, PASS prediction, molecular docking, synthesis perspective substans, on the basis of the planned
pharmacological properties, pharmacological screening for anticonvulsant activity, SAR and QSAR-analysis. The
correctness of the algorithm proposed has been proved experimentally – by synthesis about 300 derivatives of 1-
R-5-methyl(amino)-4-R-sulfonyl-1,2,3-triazoles(1H), anilides of 1-R-5-methyl(ami¬no)-1,2,3-triazole(1Н)-4-
сarboxylic acid, 1-R-1,2,3-triazole(1Н)-4,5-diсarboxylic acids and their methyl esters, derivatives of 1,2,4-
triazolo(1,5–а]pyrimidines, amides of 5-R-1,3,4-oxa(thia)diazol-2-ylthioacetic acid, 5-R-2-mercapto-1,3,4-
oxadiazol-2-ylthio-1-phenones and by the pharmacological screening of substances synthesised for anticonvulsant
activity. For this group of compounds we examined molecular docking to anticonvulsants target to optimize
further screening; SAR, 2D and 3D QSAR analysis for the first time. The leader substance 3-chloro-4-
methoxyanilide of 1-(3'-fluorophenyl)-5-methyl-1,2,3-triazole(1H)-4-carboxylic acid – epifin have been chosen. For
this substance MCQ has been draft.
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