
1. Фармацевтичні науки 

Предиктивні технології в дослідженні 4-арил(гетерил) похідних 2-

(феніліміно)-1,3-тіазол-3(2Н)-іл)етанолу 

 

Єрьоміна Ганна Олександрівна, аспірант кафедри медичної хімії  

Національний фармацевтичний університет, 

Драпак Ірина Володимирівна, канд. фарм. наук, доцент кафедри 

загальної, біонеорганічної, фізколоїдної хімії  

Львівський Національний медичний університет ім. Данила Галицького, 

Гріневич Ліна Олександрівна, канд. фарм. наук, асистент кафедри 

медичної хімії  

Національний фармацевтичний університет 

 

На сьогодні набуває все більшого значення пошук БАР на основі 

взаємозвʼязку біологічної активності і структури хімічних сполук, адже 

безсумнівним є те, що неможливо виконати експериментальні дослідження всіх 

синтезованих речовин на всі відомі види активностей і в фізичному, і в 

матеріальному плані. Тому з метою оптимізації фармакологічного скринінгу на 

початковому етапі пошуку все частіше використовують доекспериментальні 

методи досліджень in silico, і серед таких методів варто виокремити концепцію 

«Правила Пʼяти» Lipinski, в основі якої лежить залежність "фізико-хімічні 

властивості - біодоступність", що використовується для прогнозування 

лікоподібних (“druglike”) властивостей сполук [1, с.7-8]. «Правила Пʼяти» 

Lipinski виконуються, якщо число відхилень ˂ 2 [2, с.1054]. 

Метою представленої роботи є тестування нових синтезованих 4-

арил(гетерил) похідних 2-(феніліміно)-1,3-тіазол-3(2Н)-іл)етанолу 1-15 на 

відповідність «Правилам Пʼяти» Lipinski з наступною елімінацією молекул з 

несприятливими параметрами для оптимізації подальшого фармакологічного 

скринінгу. 

Фізико-хімічні властивості молекул лікарських речовин відіграють 



важливу роль у фармакокінетичних процесах [2, с.1053]. Тому ряд середніх 

значень фізико-хімічних параметрів, що визначають біодоступність, для 

тестованих 4-арил(гетерил) похідних 2-(феніліміно)-1,3-тіазол-3(2Н)-іл)етанолу 

1-15 були розраховані за допомогою компʼютерних програм ACD/Labs і 

Molinspiration і порівняні з оптимальними і максимально допустимими згідно 

«Правилам Пʼяти» Lipinski. Молекулярна маса, молярна рефракція, кількість 

донорів і акцепторів водневого зв'язку розраховані за допомогою програми 

Molinspiration, а коефіцієнт розподілу - за допомогою ACD/Labs. 

Згідно результатів розрахунку критеріїв лікоподібності, тестовані 

речовини 1-15 мають наступні середні значення фізико-хімічних параметрів: 

молекулярна маса - 314,12, молярна рефракція - 96,43, коефіцієнт розподілу - 

4,49, кількість донорів водневого зв'язку - 1, кількість акцепторів водневого 

зв'язку - 3,73.  

Аналіз отриманих результатів показав, що всі тестовані сполуки, за 

виключенням 2-[4-(4-феноксифеніл)-2-феніліміно)-1,3-тіазол-3(2Н)-іл]етанолу, 

не мають жодних відхилень від правил Lipinski, тобто середні значення фізико-

хімічних параметрів сполук близькі до оптимальних, і це, згідно «Правил 

Пʼяти» Lipinski, має забезпечити хорошу біодоступність речовини при 

пероральному прийомі. Зважаючи на те, що похибка програми ACD/Labs при 

розрахунку показника коефіцієнта розподілу для 2-[4-(4-феноксифеніл)-2-

феніліміно)-1,3-тіазол-3(2Н)-іл]етанолу становить ±0,81, а правило Lipinski 

допускає одне порушення значення критерію лікоподібності, цю сполуку 

можна вважати такою, що відповідає заданим вимогам. 

Таким чином, за результатами тестування всі пʼятнадцять 4-арил(гетерил) 

похідних 2-(феніліміно)-1,3-тіазол-3(2Н)-іл)етанолу відповідають “druglike” 

характеристикам і можуть бути рекомендовані для експериментальних 

фармакологічних досліджень. 
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