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Національний фармацевтичний університет 

м. Харків, Україна 

На сьогодні фармацевтичний ринок України потребує впровадження 

нових оригінальних високоефективних та малотоксичних лікарських засобів, 

які могли б скласти гідну конкуренцію імпортним препаратам. Поскільки 

розробка ефективних лікарських субстанцій є тривалим процесом і вимагає 

колосальних фінансових затрат, все частіше початковим етапом пошуку 

фармакологічно активних речовин стає використання доекспериментальних 

методів in silico. 

При створенні нових лікарських засобів важливим є дослідження їх 

фармакокінетичного профілю [1, с. 42]. Ряд фізико-хімічних властивостей 

молекул лікарських речовин, таких як водорозчинність, молекулярна рефракція, 

константа іонізації, площа топологічної полярної поверхні, ліпофільність та ін. 

відіграють важливу роль у фармакокінетичних процесах [2, с. 100-101]. 

Прогнозування фармакокінетичного профілю нових хімічних сполук на ранніх 
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етапах їх розробки стало звичайною практикою для таких великих 

фармацевтичних компаній, як Hoffmann-La Roche, Aventis, Novartis, Pfizer та 

багатьох інших [3, с. 1053]. Таким чином, речовини з небажаними фізико-

хімічними властивостями виключаються на ранніх етапах скринінгу. 

У контексті даної роботи представляло інтерес за допомогою концепції 

«Правила пʼяти» Ліпінськи [4, с. 4] зпрогнозувати фармакокінетичний профіль 

нових синтезованих на кафедрі медичної хімії Національного фармацевтичного 

університету N-морфоліновмісних тіосечовин загальної формули: 

N N
N

S

H H

O
R

R = H, 4-CH3, 4-Cl
 

Для тестованих речовин за допомогою комп'ютерних програм ACD/Labs 

та Molinspiration розраховано наступні середні значення фізико-хімічних 

параметрів, що визначають біодоступність: молекулярна маса – 253.48, молярна 

рефракція – 71.03, коефіцієнт розподілу Log P – 1.80, кількість донорів 

водневого зв'язку – 2, кількість акцепторів водневого зв'язку – 4. 

Проаналізувавши отримані результати, можна зробити висновок: всі 

тестовані сполуки не мають відхилень від правил Ліпінськи, тобто середні 

значення фізико-хімічних параметрів досліджуваних сполук близькі до 

оптимальних, що має забезпечити високу біодоступність речовини при 

пероральному прийомі. 

Таким чином, за одержаними результатами прогнозування всі N-

морфолінвмісні тіосечовини – 1-морфолін-4-іл-3-фенілтіосечовина, 1-

морфолін-4-іл-3-(4'-метилфеніл)тіосечовина та 1-морфолін-4-іл-3-(4'-

хлорфеніл)тіосечовина відповідають концепції «Правила пʼяти» Ліпінськи і 

можуть бути рекомендовані для проведення експериментальних біологічних 

випробувань з метою пошуку потенційних лікарських субстанцій. 
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