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Збірник містить матеріали Міжнародної Internet-конференції «Modern 

chemistry of medicines» (18 травня 2023 р., м. Харків) присвячені висвітленню 

сучасних тенденцій створення оригінальних АФІ синтетичного та рослинного 

походження, фармацевтичної розробки, забезпечення якості лікарських засобів. 
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медицини, магістрантів, аспірантів, докторантів, співробітників фармацевтичних 

підприємств, викладачів закладів вищої освіти. 
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Вступ. Ефективність ліків пов’язана з багатьма факторами. Один яких 

визначається здатністю молекули досягти своєї цілі в організмі людини в 

достатній концентрації та залишатися там у біологічно активній формі достатньо 

довго. Тому обов’язковий етап розробки ліків передбачає аналіз 

фармакокінетичних параметрів поглинання, розподілу, метаболізму та 

елімінації, в тому числі, на попередньому етапі формування загального дизайну 

досліджень. І тут в нагоді стають in silico методи, наприклад, веб-платформа 

SwissADME. 

Мета. Обґрунтування перспективності створення біологічно активних 

сполук в ряду похідних 4-((R-іден)аміно)-3,5-диметил-1,2,4-триазолу. 

Матеріали та методи. Розрахунок параметрів лікоподібності АDME 

здійснено з використанням online-ресурсу SwissADME. Як базову структуру 

було запропоновано 3,5-диметил-4-аміно-1,2,4-триазол з наступною 

функціоналізацією за участю арилальдегідів (бензальдегіда та його похідних). За 

допомогою ADMET аналізу врахована відповідність структур-кандидатів 

показникам лікоподібності. 

Результати та їх обговорення. Значення Log S для досліджуємих 

структур були встановлені в діапазоні від – 2,81 до – 4,27, що вказує на досить 

вірогідну здатність розчинятись у воді. Прогнозовані значення LogPoct/w 

знаходяться в межах від 1,29 до 2,29, що підкреслює той факт, що всі сполуки 

вписуються у критерії ліпофільності. Слід зазначити, що показники LogS і 

LogPoct/w вказують на кореляцію між розчинністю та ліпофільністю. За 

показниками молекулярної маси (від 200,24 г/моль до 279,14 г/моль), 

топологічної площини полярної поверхні (від 43 до 88 Å2), молекулярної 

рефракції та гнучкості молекули більшість сполук відповідають необхідним 

критеріям. Кількість акцепторів Н-зв’язку (HBAs) становить 3-5, що вкладається 

в допустимий інтервал. Кількість донорів Н-зв’язку (HBDs): даний показник 

знаходився в межах 0-1, що так само є допустимим.   

Слід зауважити, що сполуки мають ступінь насиченості молекул, а саме 

співвідношення sp3-гібридизованих атомів Карбону, лише 0,18 при необхідному 

мінімальному значенні 0,25. За критеріями біодоступності всі сполуки мають 

результати 0,55 од., що засвідчує вірогідну 10 % біодоступність при 

пероральному застосуванні.  

За показниками фільтрів лікоподібності (Lipinski, Ghose, Veber, Egan та 

Muegge) більшість сполук відповідають заявленим критеріям. 

Висновки. Одержані результати ADME-аналізу дозволили звузити 

віртуальний ряд похідних 4-((R-іден)аміно)-3,5-диметил-1,2,4-триазолу до 12 

сполук-кандидатів для подальшого синтезу.  
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