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Вступ. 

Сучасна фармакологія постійно стикається з викликом розробки нових, безпечних та ефекти-

вних антигістамінних препаратів для боротьби з алергічними реакціями. Незважаючи на ная-

вність низки антигістамінних засобів, існує нагальна потреба в лігандах з покращеними фар-

макокінетичними та фармакодинамічними профілями, особливо з високою селективністю до 

людського H1-гістамінового рецептора (PDB ID 3RZE). Представлене дослідження зосере-

джено на пошуку таких перспективних молекул серед серії нових естерів тріазольного ряду, 

які можуть слугувати основою для майбутніх лікарських засобів.  

Матеріали та методи. 

Було досліджено 10 нових естерів 2-((4-((4-бромбензил)аміно)-5-(піридин-2-іл)-4H-1,2,4-тріа-

зол-3-іл)тіо)ацетатної кислоти за допомогою програм прогнозування токсикологічних показ-

ників (TEST), розрахунку фармакокінетичних та фармакодинамічних параметрів (ADMET) за 

допомогою SWISSADME, а також молекулярного докінгу до H1-рецептора (PDB ID 3RZE). 

Результати та обговорення. 

Реалізовано аналіз фармакокінетичних та фармакодинамічних параметрів досліджуваних спо-

лук за допомогою комп'ютерного інструменту SWISSADME, який виявив сприятливі характе-

ристики. Ці позитивні результати свідчать про те, що естери є перспективними кандидатами 

для подальшого поглибленого вивчення їхньої біологічної активності та безпеки. 

Токсикологічний аналіз показав, що всі сполуки є немутагенними та належать до малотокси-

чного класу (LD50 на високих рівнях), підтверджуючи їхній сприятливий профіль безпеки. До-

кінг-аналіз встановив, що більшість естерів мають афінність, кращу або співмірну з еталонним 

дезлоратадином.  

Реалізовано молекулярний докінг аналіз до H1 гістамінового рецептора, здійсненим програм-

ним інструментом SWISSADME. Сполука 6 (ізобутил 2-((4-((4-бромбензил)аміно)-5-(піри-

дин-2-іл)-4H-1,2,4-тріазол-3-іл)тіо)ацетат). демонструє найвищу афінність до H1-рецептора, 

перевершуючи еталонний дезлоратадин. Хоча її розчинність є нижчою, ніж у коротших ана-

логів, вона має прийнятну гостру токсичність і, що важливо, не інгібує CYP1A2 та CYP2D6. 

Враховуючи її високу прогнозовану активність, вона є головним кандидатом для подальших 

досліджень. Хоча і інші кандидати за показниками безпечності є перспективними для подаль-

шого синтезу і дослідження. 

Висновки. 

На основі інтегрованого аналізу активності, токсичності та ADMET-профілів, для подальшого 

синтезу та in vitro і in vivo дослідження було обрано три найбільш перспективні сполуки 
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