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ДОСЛІДЖЕННЯ АНТИОКСИДАНТНОЇ АКТИВНОСТІ 

7,8-ДИЗАМІЩЕНИХ-3-(ФЕНІЛ, БЕНЗИЛ)КСАНТИНІВ 

 

За даними літературних джерел похідні метильованих ксантинів (3-метилксантин, 

кофеїн, теофілін, теобромін) виявляють різноманітну біологічну дію, зокрема 

антиоксидантну. [Іванченко, 2012]. Однак, поряд з великою кількістю переваг лікарських 

засобів, в основі яких лежить ксантинова молекула (компламін, трентал, етофілін, 

дипрофілін та ін.) існують певні недоліки відносно їх токсичності, фармакологічної 

активності, побічної дії та методик отримання. Тому синтез та вивчення фізико-хімічних та 

біологічних властивостей нових похідних ксантину та пошук серед них біологічно активних 

сполук є актуальним та має теоритичну та практичну зничимість.  

Метою нашої роботи був синтез та вивчення антиоксидантної активності не описаних 

в літературі 7,8-дизаміщених-3-(феніл, бензил)ксантинів. 

В якості вихідних сполуки нами були використані 8-гідрокси-3-(феніл, 

бензил)ксантини, з яких в результаті хімічних перетворень були одержані раніше невідомі 

похідні: солі, кислоти, естери, спирти, гідразиди, іліденгідразиди. Структури всіх 

синтезованих сполук підтверджені методом ІЧ-, ПМР-спектроскопії, індивідуальність 

методом тонкошарової хроматографії (ТШХ). 

Проведені in silico розрахунки фізико-хімічних дескрипторів показали, що більшість 

синтезованих сполук мають показники, що відповідають предиктивним нормам 

біодоступності майбутнього лікарського засобу. Згідно прогнозу за програмою PASS C&T 

превалюючим видом активності є антиоксидантна. 

Дослідження антиоксидантної активності проводили in vitro методом оцінки 

антиоксидантної активності біологічно активних сполук за затримуванням накопичення 

активних форм оксиду азоту, шляхом визначення маркерів оксидної деструкції білків – 

альдегід-фенілгідразону та кетон-фенілгідразону, методом визначення біомаркеру вільно 

радикального окислення - малонового діальдегіду. [Губський, 2002]. 

В результаті проведених досліджень було встановлено що синтезовані похідні 7,8-
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дизаміщених-3-(феніл, бензил)ксантинів проявляють високу антиоксидантну активність.  

Результати первинного фармакологічного скринінгу надали експериментальне 

обґрунтування для подальшого вивчення антиоксидантних властивостей 7,8-дизаміщених-3-

(феніл, бензил)ксантинів. 
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ВИЗНАЧЕННЯ ДЕСКРИПТОРІВ БІОДОСТУПНОСТІ 3-БЕНЗИЛКСАНТИНІЛ-8-

ПРОПІОНОВОЇ КИСЛОТИ ТА ЇЇ ФУНКЦІОНАЛЬНИХ ПОХІДНИХ 

 

Останні досягнення хемо- та біоінформатики в фармацевтичній хімії та фармакології 

дали можливість здійснити технологічний прорив в галузі розробки, направленного синтезу 

та створення нових лікарських речовин. Прогнозування фармакокінетичного профіля 

сполук-кандидатів в совокупності з технологіями високовиробничого скринінгу дозволило 

збільшити ефективність початкових етапів розробки нових лікарських речовин Основу 

предиктивної методології складає кількістний аналіз зв’язку «структура – дія – активність» в 

різних його модифікаціях [Орлов В. Д., 2005].  

Однією із категорій дескрипторів, що використовуються в фармакології та 

фармацевтичній хімії, є фізико-хімічні, а саме: ліпофільність (logP), молекулярна рефракція 

(MR), молекулярна маса (MW), дескриптори водородного зв’язку, молекулярні об’єми та 

площі поверхні. Вони відіграють важливу роль в прогнозуванні фармакокінетичних процесів 

та біодоступності. Окрім цих параметрів також знайшли застосування фармакофори, такі як 

гідрофобні області, ароматичні кільця, донори і акцептори водородного зв’язку, аніонні та 

катіонні центри (правило «П’яти», фільтри Гхоша, Мугге та ін.). 

Метою нашої роботи було in silico дослідження фізико-хімічних дескрипторів 


