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Реферат:
1. Дисертація присвячена розробці біотехнологічного алгоритму для швидкої ідентифікації та раціонального
відбору перспективних сполук із протикоронавірусною активністю в умовах безперервної еволюції SARS-
CoV-2. Актуальність дослідження зумовлена появою нових варіантів вірусу з підвищеною трансмісивністю,
частковим уникненням імунної відповіді та потенційною резистентністю до наявних противірусних
препаратів, а також високою вартістю і тривалістю масштабного доклінічного скринінгу. Запропоновано
інтегрований алгоритм скринінгу, що поєднує in silico моделювання, оцінку ADME-параметрів і in vitro
дослідження цитотоксичності та противірусної активності з використанням клітинних систем. Такий підхід
забезпечує систематичну ідентифікацію перспективних кандидатів і водночас підвищує ефективність
використання ресурсів. Алгоритм інтегрує результати комп’ютерного прогнозування, фармакокінетичних
оцінок і експериментальної валідації, що підвищує надійність відбору сполук і зменшує кількість кандидатів,



які потребують подальшого тестування. Отримані результати формують методологічну основу для
підвищення ефективності доклінічних досліджень і полегшення переходу до клінічних випробувань. У роботі
створено теоретично обґрунтований та експериментально підтверджений алгоритм скринінгу, що включає
безпечну систему «клітина–вірус–сполука», молекулярне моделювання взаємодії сполук із мішенями,
прогнозування ADME-параметрів, а також експериментальну оцінку цитотоксичності, противірусної
активності та індексів селективності. Розроблено підхід до пріоритизації кандидатів на основі сукупності
критеріїв для підтримки прийняття рішень. Вперше запропоновано комплексний поетапний
біотехнологічний алгоритм, що інтегрує молекулярний докінг, аналіз ADME, in vitro дослідження та
елементи моделювання клінічної ефективності в єдину систему. Це забезпечує ранню елімінацію
малоперспективних кандидатів і оптимізацію доклінічних процесів. Запропонована стратегія пріоритизації
підвищує точність відбору шляхом поєднання показників афінності зв’язування, цитотоксичності та
противірусної активності, зменшуючи ризик хибної інтерпретації результатів. Експериментально
підтверджена узгодженість між результатами in silico та in vitro свідчить про практичну придатність підходу
та можливість його адаптації до нових варіантів вірусу і молекулярних мішеней. Практичне значення роботи
полягає у впровадженні системи скринінгу та пріоритизації, яка дозволяє зменшити обсяг
експериментальних досліджень, підвищити селективність відбору, оптимізувати використання ресурсів і
забезпечити гнучкість скринінгових процедур. Результати впроваджено в наукову діяльність, лабораторну
практику, освітній процес і промисловість, зокрема в медичних наукових установах, лабораторіях
громадського здоров’я, освітніх програмах і біотехнологічних компаніях. У дисертації також розглянуто
біологію коронавірусів, експериментальні методи, створення модельної вірусної системи, оцінку
кандидатних сполук, інтеграцію експериментальних даних у моделі клінічної ефективності та розробку
алгоритму прийняття рішень із використанням експертних оцінок і методів машинного навчання. Усі
результати отримано автором самостійно, включаючи розробку дизайну дослідження, проведення
експериментів, аналіз даних і створення алгоритму.

2. The dissertation is devoted to the development of a biotechnological algorithm for the rapid identification and
rational selection of promising anti-coronavirus compounds under the continuous evolution of SARS-CoV-2. The
relevance of the study is driven by the emergence of new viral variants with increased transmissibility, partial
immune evasion, and potential resistance to existing antiviral drugs, as well as the high cost and duration of large-
scale preclinical screening. An integrated screening algorithm is proposed, combining in silico modeling, ADME
evaluation, and in vitro studies of cytotoxicity and antiviral activity using cell-based systems. This approach
enables systematic identification of promising candidates while improving resource efficiency. The algorithm
integrates computational predictions, pharmacokinetic assessments, and experimental validation, increasing the
reliability of compound selection and reducing the number of candidates requiring further testing. The results
provide a methodological basis for improving preclinical research efficiency and facilitating progression to clinical
studies. The study resulted in a theoretically substantiated and experimentally validated screening algorithm,
including a safe “cell–virus–compound” system, molecular modeling of compound–target interactions, ADME
prediction, and experimental evaluation of cytotoxicity, antiviral activity, and selectivity indices. A criteria-based
prioritization approach was developed to support decision-making. For the first time, a comprehensive stepwise
biotechnological algorithm integrating molecular docking, ADME analysis, in vitro testing, and elements of clinical
efficacy modeling into a unified system has been proposed. This enables early elimination of low-potential
candidates and optimization of preclinical workflows. The proposed prioritization strategy improves selection
accuracy by combining binding affinity, cytotoxicity, and antiviral activity, reducing the risk of misinterpretation.
Experimental confirmation of consistency between in silico and in vitro results demonstrates the applicability of
the approach and its adaptability to new viral variants and targets. The practical significance lies in implementing a
screening and prioritization system that reduces experimental workload, improves selectivity, optimizes resource
use, and enhances flexibility of screening procedures. The results have been implemented in research, laboratory
practice, education, and industry, including medical research institutions, public health laboratories, academic
programs, and biotechnology companies. The dissertation also covers coronavirus biology, experimental



methodologies, development of a model viral system, evaluation of candidate compounds, integration of
experimental data into clinical modeling, and creation of a decision-making algorithm using expert assessment and
machine learning. All results were obtained independently by the author, including study design, experimental
work, data analysis, and algorithm development.
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VIII. Заключні відомості
Власне Прізвище Ім'я По-батькові
голови ради

 
Тодосійчук Тетяна Сергіївна

Власне Прізвище Ім'я По-батькові
головуючого на засіданні

 
Тодосійчук Тетяна Сергіївна

Відповідальний за підготовку
облікових документів

 
Сметюх Михайло Петрович 

Реєстратор   Юрченко Тетяна Анатоліївна



Керівник відділу УкрІНТЕІ, що є
відповідальним за реєстрацію наукової
діяльності

Юрченко Тетяна Анатоліївна


