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1. зАгАльнАIнФормАцrяпропро€кт

Тривалiсть виконання Проекту
Початок - 5 листопада 2020 tэ.:

Закiнчення - fQ]! piK.

Загальна BapTicTb Проекту, грн. 6 661 140

BapTicTb Проекту по роках. грн.:
l-й piK l 66I l40
2-й piK 5 000 000

2. IНФОРМАЦIЯ ПРО ВИКОНАВЦIВ ПРО€КТУ

до виконання Проекry буде залучено ! виконавцiв, з них:
доктори наук 2;
кандидати наук ý;
iншi працiвники _L.

3. IНФОРМАЦrЯ ПРО ГРАНТООТРИМУВАЧА ТА
суБвиконАвця(Iв) проекту
Iнстиryт бiоорганiчноТ хiмii та нафтохiмii iM. В.П. Кухаря НАН УкраТни
02094, м. Киiв, вул. Мурманська, l
едрпоу 0356з790
Залучення субвиконавцiв не передбачасться.

4. описпроскту
4.|. Мета Проекту (ло 200 знакiв)

оргАнIзАцIю(i)



Метою проєкту є дизайн і синтез нових біоактивних гетероциклічних сполук, активних 

проти вірусів, які викликають опортуністичні інфекції, їх дослідження in silico та тестування іn 

vitro. 

4.2. Основні завдання Проєкту (до 400 знаків) 

• Синтез заміщених імідазолів, оксазолів та тіазолів; 

• Розробка QSAR моделі для прогнозування антивірусної активності та аналіз зв’язку 

структура-активність; 

• Противірусне тестування синтезованих сполук in vitro; 

• Ідентифікація методом молекулярного докінгу можливих білкових мішеней та 

характеристика in silico та in vitro деяких фармакокінетичних параметрів синтезованих сполук. 

4.3. Детальний зміст Проєкту: 

 

- Сучасний стан проблеми  (до 400 знаків) 

Існують ряд серйозних захворювань, пов’язаних з  інфекціями, які розвиваються на тлі 

ослабленої імунної системи (опортуністичні інфекції). Але в даний час немає доступних 

противірусних препаратів проти цих інфекцій, незважаючи на їх високу поширеність. Тому 

виникає потреба в розробці нових ефективних антивірусних агентів для лікування 

опортуністичних вірусних інфекцій. 

- Новизна Проєкту (до 400 знаків) 

Ми пропонуємо для отримання сполук активних проти вірусів, які викликають 

опуртуністичні інфекції, використовувати похідні 1,3-азолів: імідазолу, тіазолу та оксазолу з 

електроноднфіцитними групами, що приведе до посилення дефіциту електронів ліганду та 

сприятиме кращому зв’язуванню ліганду з рецептором.  

- Методологія дослідження (до 400 знаків) 

 Проєкт присвячений розробці, синтезу й дослідженню нових біоактивних гетероциклічних 

сполук, активних проти вірусів, які викликають опортуністичні інфекції, тому в даній роботі 

задіяні методи органічного синтезу, in silico QSAR моделювання, молекулярний докінг, in vitro 

дослідження антивірусної активності і цитотоксичності синтезованих електронодефіцитних 

азолів. 

  

5. ОТРИМАНІ НАУКОВІ АБО НАУКОВО-ТЕХНІЧНІ РЕЗУЛЬТАТИ (до 2 сторінок) в 

поточному році/ в рамках реалізації Проєкту, зокрема: 

 

5.1. Опис наукових або науково-технічних результатів, отриманих в рамках виконання 

Проєкту (із зазначенням їх якісних та кількісних (технічних) характеристик) 

Синтезовано похідні 4,5-дисульфонілзаміщених імідазолів та імідазолів, які містять 

трифенілфосфонієву групу у положенні 4. На основі амідів карбонових кислот конденсацією їх з 

формальдегідом були синтезовані вихідні сполуки – N-хлорметилкарбоксаміди, які надалі 

введенні в реакцію із сульфінатами натрію або трифенілфосфіном для отримання відповідних 

амідів загальної формули RC(O)NHCH2EWG. Знайдено, що такі конденсації швидко протікають 

в ацетонітрилі або бензолі при кип’ятінні і дають з високими виходами очікувані 

ациламінометилсульфони або ациламінометилфосфонієві солі, які були перетворені у відповідні 

імідоїлхлориди та імідоїлізотіоціанати, з наступним введенням в реакцію гетероциклізації з 

одержанням похідних 5-меркапто-імідазолу. Була проведена оптимізація умов реакції з метою 

пошуку найбільш придатних основ, розчинників та каталізаторів. Синтезовані нові похідні 

імідазолу з електроноакцепторними замісниками були очищені та спектрально підтверджені. 

За допомогою методів машинного навчання та широкого спектру молекулярних 

дескрипторів побудовано ряд QSAR моделей для передбачення противірусної активності 

похідних імідазолу проти цитомегаловірусу людини та вірусу вітряної віспи, в результаті чого 

ідентифіковано та запропоновано для подальших досліджень 20 електронодефіцитних похідних 

імідазолу з потенційною противірусною активністю. 

Активність п’яти синтезованих представників імідазолу була досліджена in vitro по 

відношенню до таких вірусів: Human cytomegalovirus (HCV, strain AD169), Herpes simplex virus 1 

(HSV, strain E-377), Varicella-Zoster virus (VZV, strain Ellen). Найбільш перспективними для 




