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ДОСЛІДЖЕННЯ ПОХІДНИХ N-ЗАМІЩЕНИХ СУКЦИНІМІДІВ З 
ГЕТЕРОЦИКЛІЧНИМ ФРАГМЕНТОМ IN SILICO 

Байдюк О.П., Вельчинська О.В. 
Національний медичний університет імені О.О. Богомольця  

м. Київ, Україна 
                               oksana.baidiuk00@gmail.com, elena_wwu@ukr.net 

Ключові слова: N-заміщені сукциніміди, піридин, морфолін, комп’ютерне 
прогнозування, біомішені, скаффолд. 
 

Вступ. Нами синтезовані нові похідні N-заміщеного сукциніміду, які 
містять у складі молекул гетероциклічний синтон. Сполуки синтезовані шляхом 
взаємодії N-заміщених малеїнімідів з гетероциклами – піридин, морфолін, 
піримідин, бензотієнопіримідин. Синтезовані N-заміщені сукциніміди містять 
поліциклічний скаффолд. За допомогою дизайну ліків in silico стає доступним 
розрахунок напрямку, біологічної ефективності, прогнозування фізичних 
параметрів та  характеристика хімічних властивостей. Програма Swiss 
TargetPredictio виконує ідентифікацію біомішеней впливу синтезованих сполук 
[1]. 

Матеріали та методи. Комп’ютерний аналіз: програма Swiss Target Pre-
dictio, Swiss-ADME, Protox-II; розрахунковий метод. 

Результати та їх обговорення. Нами проведено аналіз взаємозв’язку  
«структура-активність» за допомогою комп’ютерних програм  Swiss 
TargetPredictio»,  Protox-II, Swiss-Prot. Проаналізовано особливості хімічної 
будови синтезованих похідних N-заміщених сукцинімідів, які містять в 
молекулах гетероциклічне кільце, а також, конденсовані системи.  Нами 
виконано дослідження з прогнозування фізичних, хімічних та біологічних 
властивостей синтезованих сполук.  Виявлено кількість активних та 
функціональних зв’язків у молекулах сполук. Підтверджено просторову 
ізомерію синтезованих молекул, виконане віднесення Н-зв’язків до донорів та 
акцепторів. Визначено значення молярної рефракції сполук, значення 
ліпофільності сполук (0.51-3.27), вирогідність проходження BBB barriers.  

Висновки. Комп’ютерний аналіз нових сполук дозволив отримати дані 
щодо потенційних біомішеней впливу та їх токсичності: 40-60% –  кінази 
(протеїнкінази), 13,3-33,3% –  ензими; LD50 1000 мг/кг, клас токсичності 4. 
                                                   Перелік посилань: 
1.N.D. Austin, N.V. Sahinidis, D.W. Trahan. Computer-aided molecular design: An 
introduction and review of tools, applications, and solution techniques. Chem. Eng. 
Res. Design. 2016. 116. Р. 2-26 
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