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виникнення� запалення� та� болю.� За� результатами� молекулярного� докінгу� були� обчислені�

скорингові�функції�обраних�молекул�відносно�ферменту�ЦОГ-2 (PDB:ID 5JW1) Affinity DG 

від�-8.9�до�-9.4 kcal/mol.�Одержані�оціночні�функції�тестованих�сполук�перевищували�препарат�

порівняння� Целекоксиб,� який� був� співкристалізований� з� кристалографічною� моделлю�

пептиду.�На�рис.�1�показана�візуалізація�молекулярної�стиковки�сполуки�лідера�відносно ЦОГ-

2 (PDB:ID 5JW1). 

 

Рис.�1.�Візуалізація�молекулярної�стиковки�сполуки�лідера�відносно ЦОГ-2 (PDB:ID 5JW1) 

Висновки. Результати� комп’ютерного� моделювання� in� silico� ймовірних�

токсикологічних,� фармакологічних� властивостей� та� молекулярної� стиковки� нових� основ�

Манніха� свідчать,� що� 4� з� 6� обраних� основ� Манніха� доцільно� синтезувати� і� піддати�

фармакологічному�скринінгу�на�наявність�протизапальної�та�аналгетичної активності. 
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Вступ.�Барбітурова� кислота� (2,4,6-тригідроксипіримідин,� 2,4,6-піримідинтрион,�N,N-

малонілсечовина)� – представник� класу� циклічних� уреїдів,� базова� структура� для� створення�

лікарських�препаратів.�Сполуку�вперше�отримали�і�активно�вивчали�протягом XIX�ст.,�після�

чого�стали�використовувати�для�терапевтичних�цілей�на�початку XX�ст. 

Лікарські�засоби,�які�створювалися�на�основі�барбітурової�кислоти�у�минулому,�мали�

широке�застосування�для�лікування�безсоння,�пригнічували�ЦНС.�Використання�барбітуратів�

зростало� до� 1960-х� р.р.,� а� потім� стало� знижуватися� у� зв’язку� зі� збільшенням� негативних�

ефектів,� зокрема,� наркотичної� залежності.� Сама� барбітурова� кислота,� на� відміну� від� її�

похідних,�снодійного�ефекту�не�має.�До�класу�барбітуратів�належить�понад�2�тисячі�різних�

сполук,�але�в�медицині�застосовують�лише�деякі�з�них.�Активно�продовжуються�дослідження�
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щодо� синтезу� і� вивчення� фізіологічної� активності� нових� похідних� барбітурової� кислоти� з�

метою�створення�ефективних�лікарських�препаратів� із�швидкою� дією� (термінової� анестезії,�

запобігання�нападів�епілепсії�тощо).�Окрім�цього,�барбітурову�кислоту�використовують�для�

добування�рибофлавіну,�віолурової�(5-ізонітрозобарбітурової)�і�сечової�кислот.�Наразі�також�

використовуються� барбітурати – снодійні� засоби� (барбаміл,� фенобарбітал,� циклобарбітал),�

протисудомні�(бензонал,�гексенал),�засоби�для�наркозу�(тіопентал-натрій).  

Історія�відкриття�й�отримання�барбітурової�кислоти�та�її�похідних�є�доволі�цікавою�і�

незвичною. 

Мета� дослідження.� Дослідити� та� розкрити� історичні� факти� відкриття� і� добування�

барбітурової�кислоти�та�її�похідних,�як�дієвих�лікарських�препаратів�різного�спектру�впливу�

на�ЦНС,�показати�роль�хіміків�у�цих�дослідженнях. 

Матеріали�та�методи.�Використовували�загальнонаукові�методи�дослідження,�такі�як�

аналіз,�синтез,�аналогія�та�узагальнення.�Також,�широко�застосовували�системний�метод,�задля�

побудови�системи�взаємозв’язків�між�даними�елементами. 

Результати� дослідження.� Проводячи� дослідження,� ми� дізналися,� що� історія�

барбітурової� кислоти� почалася� на� початку� минулого� століття� у� Німеччині.� Німецькі� вчені�

першими�об’єднали�малоновий� естер� з� сечовиною.�Один� з� них� – Йоганн�Фрідріх�Вільгельм�

Адольф�фон�Байєр,�у�майбутньому�– лауреат�Нобелевської�премії�(1905).�Він�синтезував�кислоту�

у�своїй�лабораторії�у�1863�р.�Завдяки�Байєру�ця�сполука�має�два�варіанти�походження�назви.�

Одна�з�версій�полягає�в�тому,�що�відкриття�відбулося�4�грудня�1863�р.�на�день�Святої�Барбари,�

звідки�пішла�перша�частина�назви.�Друга�частина�виникла�від�англійського�слова�– «urea»�(сеча).�

Інша�ж�версія�полягає�у�легенді,�за�якою�вчений�назвав�сполуку�на�честь�знайомої�дівчини�на�

ім’я�Барбара.�Байєр визначив кількісний,�якісний�склад�сполуки�та�її�молекулярну�формулу.� 

Дослідження� точної� будови� барбітурової� кислоти� належить� іншим� вченим.� Так,� у�

1879 р.�Луї�Едуард�Грімо – французький�хімік,�дослідник�в�області�органічного�синтезу,�ще�

раз�отримав�сполуку.�Він�зробив�це� за�допомогою�дії�трихрористого�фосфору�на�малонову�

кислоту�разом�з�сечовиною.�У�подальшому�Грімо�вдосконалив�методику,�замінивши�малонову�

кислоту�на�естер, а�у�якості�кондесуючого�реагенту�використав�етілат�натрію.� 

Вже� у� 1903� р.� Еміль� Герман�Фішер� і� Йозеф�Фрайгер� Мерінг� – німецькі� професори,�

застосували� цей� метод� для� отримання� похідних� барбітурової� кислоти� та� назвали� їх�

барбітуратами.�Вони�відкрили�барбітал і�фенобарбітал,�які�мали�снодійний�ефект.�Ці�речовини�

входять� до� складу� таких� лікарських� засобів� як� Веронал� і� Люмінал.� Веронал� є� першим� з�

барбітурових�препаратів,�який�почали�застосовувати�в�медичній�практиці�у�1903�р.,�а�Люмінал – 

у�1912�р.�Вважають,�що�назва�одного�з�них�пов’язана�з�подорожжю�Мерінга�до� італійського�

містечка�Верони,�де�за�Шекспіром,�батько�Лоренцо�дав�снодійний�напій�Джульєтті. 

Вивченням�барбітурової�кислоти�і�її�похідних займався�також�Юрій�Орестович�Габель.�

Це�відомий�український�вчений-хімік,�професор,�доктор�хімічних�наук.�У�1921-1924�рр.�він�

викладав�органічну�хімію�студентам Харківського�фармацевтичного�інституту.�У�1930-ті�рр.�

очолював�кафедру�органічної�хімії�Харківського�медичного�інституту,�а�у�1931-1935�рр.�був�

деканом�хімічного�факультету�Харківського�державного�університету.�Ю.�О.�Габель�– автор�

оригінального�підручника�з�хімії�гетероциклічних�сполук�(1941)�та�засновник�першої�і�єдиної�

на�той�час�кафедри�хімії�гетероциклів�у�складі�Інституту�хімії�університету.�У�1940�р.�вчений�

захистив�докторську�дисертацію�на�тему�«Хімія�барбітурової�кислоти»,�де�дослідив�синтез,�

хімічні�властивості,�зв’язок�будови�із�фізіологічною�активністю�та�застосування�цієї�сполуки. 
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Висновки.�Вважаємо,�що�дослідження�барбітурової�кислоти�було�доволі�поширене�у�

1850-1950�р.р.�Цю�сполуку�та�її�похідні�розглядали�такі�вчені,�як�Фрідріх�Вільгельм�Адольф�

фон� Байєр,� Луї� Едуард� Грімо,� Еміль� Герман� Фішер,� Йозеф� Фрайгер� Мерінг� і� наш�

співвітчизник – Ю.�О.�Габель.�Вони�запропонували�її�синтез,�довели�будову�(молекулярну� і�

структурну� формулу),� вивчали� фізичні� й� хімічні� властивості,� фізіологічну� активність� та�

застосування.�Фрідріх�Вільгельм�Адольф�фон�Байєр�дав�їй�назву.�Похідні�барбітурової�кислоти�

застосовуються�як�снодійні,�седативні,�анестезуючі�й�протисудомні�лікарські�препарати. 
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Вступ. Амінокислоти� – біфункціональні� органічні� сполуки,� які� є� мономерними 

одиницями білків.�Людина�потребує�лише�20�амінокислот�із�150�існуючих.�Самостійно�організм�

може�синтезувати�тільки�12�амінокислот, інші�8�в�організмі�не�синтезуються,�а�потрапляють�з�

їжею,� тому� отримали� назву� незамінних.� Таким� представником� незамінних� амінокислот� є�

гетероциклічна�амінокислота – триптофан�(2-аміно-3-індолілпропанова�кислота).�L-триптофан�

був�вперше�виділений Ф. Гопкінсом і�С.�Коулом�у�1901�р.�з�казеїну.�Дослідження�проводились�

на�представниках�роду�Neurospora (червона�хлібна�пліснява)�і�на�бактеріях�Pseudomonas. 

Мета� дослідження. Проаналізувати� інформацію� щодо� L-триптофану,� його�

стереобудову,� властивості,� роль� у� біохімічних� процесах� живих� організмів,� застосування� у�

медицині�і�ветеринарії,�а�також�синтетичні�і�біотехнологічні�методи�синтезу. 

Матеріали�та�методи.�При�дослідження�даного�питання�використовувався�науковий�

метод,�а�саме:�аналіз,�спостереження�та�синтез. 

Результати� дослідження.� Відомо,� що� до� складу� природніх� білків� (біополімерів)�

входять� як� мономерні� залишки� приблизно� 20� різних,� а� саме� α-L-амінокислот.� Всі� інші�

амінокислоти� в� складі� тканин� тварин,� рослин� та� мікроорганізмів� (більше� 200)� існують� у�

вільному� стані� та� у� вигляді� коротких� пептидів� чи� комплексів� з� іншими� органічними�

речовинами.�Триптофан�існує�в�оптично�активних�L- і�D-формах�та�рацемічній�(D,L)-формі. 

Як�свідчать�публікації,�залучення�D-амінокислоти�або�епімеризація�L-амінокислоти�у�

молекулі� білка� стереохімічно� викликає� утворення� діастереомера,� який� надає� усьому� білку�

абсолютно�нові�фізичні�і�хімічні�властивості.�При�цьому�може�змінитися�біохімічний�ефект�і�

білок�набуває�нових�функцій.�D-амінокислоти�попереджають�утворення α-спірали у�пептиді,�

який� складається� з L-амінокислот,�до�яких�входить,�в� тому� числі� триптофан.�Останні�роки�

науковий�інтерес�і�світовий�попит�на�на D-амінокислоти�як�важливі�компоненти�лікарських�

препаратів,�постійно�зростає. 

L-Триптофан входить�до�складу γ-глобулінів, фібриногену, казеїну та�інших білків. За�

участі�триптофану�у�клітинах ссавців синтезується нікотинова кислота (вітамін�РР).�Він�бере�

участь�у�синтезі мелатоніну (антиоксиданту�та�«гормону�сну»), сприяє�виробленню�серотоніну�


