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V. Відомості про дисертацію
Мова дисертації:
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Тема дисертації:
1. Розробка фармакофорних моделей та інгібіторів протеїнкіназ ASK1, FGFR1 і CK2

2. Development of pharmacophore models and inhibitors of protein kinases ASK1, FGFR1 and CK2

Реферат:
1. Дисертаційна робота присвячена розробці фармакофорних моделей та низькомолекулярних інгібіторів
протеїнкіназ ASK1, FGFR1 і CK2 людини методами комп'ютерного моделювання та біохімічного тестування.
Побудовано та валідовано in silico ліганд-орієнтовану фармакофорну модель інгібіторів ASK1. Побудовано та
експериментально валідовано рецепторно-орієнтовані фармакофорні моделі інгібіторів протеїнкіназ CK2 і
FGFR1. Розроблено й охарактеризовано шість нових класів інгібіторів: бензотіазол-2-іл-3-гідрокси-5-феніл-
1,5-дигідропірол-2-они - для ASK1, 2-(феніламіно)-5-(фенілметиліден)-4,5-дигідро-1,3-тіазол-4-они і
тетразоло[1,5-c]хіназоліни - для СК2, 3-(1-бензил-1H-індол-3-іл)-2-ціаноакрилові кислоти,
[(фенілметиліден)аміно]тіосечовини, піридин-3-карбонітрили - для FGFR1. Розроблено алгоритм оптимізації
фармакофорних моделей і рескорингу результатів фармакофорного скринінгу.

2. The thesis is devoted to the development of pharmacophore models and low-molecular inhibitors for human
protein kinases ASK1, FGFR1 and CK2 using methods of computer modeling and biochemical testing. Ligand-based



pharmacophore model of ASK1 inhibitors was developed and validated in silico. Receptor-based pharmacophore
models of FGFR1 and CK2 inhibitors were developed and experimentally validated. Six novel classes of inhibitors
were identified: benzothiazol-2-yl-3-hydroxy-5-phenyl-1,5-dihydro-pyrrol-2-ones - for ASK1, 2-(phenylamino)-5-
(phenylmethylidene)-4,5-dihydro-1,3-thiazol-4-ones and tetrazolo[1,5-c]quinazolines - for CK2, 3-(1-benzyl-1H-
indol-3-yl)-2-cyanoacrylic acids, N-[(phenylmethylidene)amino]thioureas, pyridine-3-carbonitriles - for FGFR1.
The algorithm for pharmacophore model optimization and rescoring of pharmacophore screening results was
developed.
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