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ДОСЛІДЖЕННЯ ПОХІДНИХ N-ЗАМІЩЕНИХ СУКЦИНІМІДІВ  
З ФРАГМЕНТОМ МЕРКАПТОБЕНЗОЙНОЇ КИСЛОТИ IN SILICO 

Герасименко А.П., Вельчинська О.В. 
Національний медичний університет імені О.О. Богомольця  
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Ключові слова: N-заміщені сукциніміди, меркаптобензойна кислота, 
комп’ютерне прогнозування, біомішені, скаффолд. 

 
Вступ. Нові похідні N-заміщеного сукциніміду з фрагментом 

меркаптобензойної кислоти у складі молекули синтезовано  шляхом взаємодії N-
заміщених малеїнімідів з 2-меркаптобензойною кислотою. Молекули нових N-
заміщених сукцинімідів містять малеїнімідний скаффолд з ароматичним 
фрагментом.  

За допомогою досліджень in silico стає доступним прогнозування фізико-
хімічних характеристик, фармакологічних властивостей та токсичності 
синтезованих сполук. Крім того, стає доступним розрахунок напрямку і рівню 
біологічної ефективності. За допомогою програми Swiss TargetPredictio нами 
виконано аналіз структури нових сполук з прогнозуванням їх властивостей та 
біомішеней, які раніше не описано в літературі [1]. 

Матеріали та методи. Комп’ютерний аналіз за програмою Swiss Target 
Predictio  (SIB Swiss Institute of Bioinformatics), Swiss-ADME, Protox-II; 
розрахунковий метод. 

Результати та їх обговорення. З метою дослідження взаємозв’язку  
«структура-активність» за допомогою програм  Swiss TargetPredictio»,  Protox-II, 
Swiss-Prot проаналізовано особливості хімічної структури нових синтезованих 
похідних N-заміщених сукцинімідів з фрагментом меркаптобензойної кислоти. 
Виконано прогнозування фізичних, хімічних та біологічних властивостей нових 
сполук.  Виконано аналіз потенційних біомішеней впливу сполук та їх 
токсичності: 6,7-24% – кінази, 15-26,7% –  ензими тощо.  

Висновки. За принципом гомології сполуки можуть розглядатися як 
потенційні антибіотики, кардіопротектори, нестероїдні протизапальні засіби, 
можуть мати антигепертензивну активність, анальгетичну дію,  можуть бути 
ефективними  для лікування інфекцій нирок та сечового міхура, а також 
панкреотиту 
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