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КВАНТОВО-ХІМІЧНІ ДОСЛІДЖЕННЯ 
МАЛИХ СИНТЕТИЧНИХ МОЛЕКУЛ 

НА ОСНОВІ ІМІДАЗО[1,2-А]ПІРИДИНУ 
ТА ПІРИМІДИНУ 

ЯК ПОТЕНЦІЙНИХ МОЛЕКУЛ-КАНДИДАТІВ У ЛІКАРСЬКІ ЗАСОБИ

Погоріла Ю. О.

Науковий керівник: к.фарм.н., доцент Мацькевич К. В.

Кафедра: хімії ліків та лікарської токсикології

Завідувач кафедри: д.мед.н., професор Ніженковська І. В.

Національний медичний університет імені О. О. Богомольця

м. Київ, Україна

Актуальність: зростаюча потреба в більш ефективних та менш токсичних лікарських засобах для лі-
кування захворювань, таких як онкології, інфекційні хвороби та неврологічні стани, вимагає пошуку нових 
підходів. Синтетичні малі молекули, зокрема ті, що є похідними імідазо[1,2-а]піридину та піримідину, наразі 
розглядаються як потенційні кандидати для розробки нових лікарських засобів, оскільки вони можуть вияви-
ти високу активність та селективність до конкретних біологічних мішеней. Використання квантово-хімічних 
методів дозволяє досліджувати взаємодію цих молекул з біологічними макромолекулами, прогнозувати біо-
логічну активність та властивості даних сполук, відкриваючи можливості для раціонального дизайну нових 
лікарських засобів. Дослідження в області квантово-хімічних властивостей малих синтетичних молекул на 
основі імідазо[1,2-а]піридину та піримідину має великий потенціал для вдосконалення подальшого розуміння 
структурно-активних взаємодій та сприятиме розробці нових лікарських засобів з покращеними характерис-
тиками.

Мета роботи: дослідити придатність до лікарських засобів та імовірні фармакофори похідних імідазо[1,2-а]
піридину та піримідину за квантово-хімічними параметрами.

Методи дослідження: для дослідження були використані розрахункові квантово-хімічні методи на базі 
онлайн програмам для комп’ютерного моделювання in silico, зокрема SwissTargetPrediction, way2drug, Lazar.

Результати: у результаті досліджень встановлено, що фармакофором у фосфорильованих похідних імі-
дазо[1,2-а]піридину та піримідину є фосфонатна група. Дана група проявляє високу афінність до мішеневих 
білків та сприяє збільшенню біологічної активності досліджуваних сполук. Виявлення даного фармакофора 
відкриває можливості для подальшого раціонального дизайну та оптимізації молекул з метою розробки нових 
потенційних лікарських засобів на основі досліджуваних малих синтетичних молекул. 

Водночас результати проведених розрахунків підтвердили, що дані сполуки виявляють високий ступінь 
спорідненості до лікарських засобів відповідно до правил Ліпінського, Чоуза, Вебера та Егана. Це підтверджує 
їхню потенційну ефективність та можливість використання у розробці нових медикаментів. Врахування даних 
правил у процесі дизайну молекул може сприяти покращенню їхніх лікарських властивостей та більш успішній 
інтеграції в клінічну практику.

Висновки: малі синтетичні молекули на основі фосфорильованих похідних імідазо[1,2-а]піридину та 
піримідину мають високу спорідненість до лікарських засобів згідно з основними правилами молекулярного 
дизайну, що свідчить про їхнє можливе клінічне застосування. Дані результати відкривають перспективи 
для подальшого дослідження та оптимізації цих молекул з метою розробки нових ефективних лікарських 
препаратів.

Ключові слова: похідні імідазо[1,2-а]піридину, похідні імідазо[1,2-а] піримідину, малі синтетичні молеку-
ли, нові лікарські засоби.
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