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Анализируется компьютерный расчет биологической активности потенци-

ально фармакологически ценных органических молекул, содержащих слож-

ноэфирные группы и азинный или гидразидные фрагменты. В качестве ин-

струмента для расчетов использована программа PASS.  
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Синтетические полифункциональные макрогетероциклы обладают часто высокой 

биологической активностью, и представляют интерес, в первую очередь, в медицине и 

фармакологии. [1]  

В Уфимском институте химии Российской Академии Наук разработана перспективная 

стратегия синтеза потенциально биологически и фармакологически активных макро-

гетероциклов, содержащих в своем составе сложноэфирные группы и азинный или 

гидразидные фрагменты. [2] 

В рамках Совместной лаборатории БФ БашГУ и УфИХ РАН, были продолжены актуаль-

ные исследования в области биологически активных макрогетероциклов. Современ-

ные подходы к синтетической химии предполагают предварительные расчеты целесо-

образности синтеза выбранных соединений. Для расчетов, одним из доступных для 

широкой массы исследователей, является программа PASS (Prediction of Activity 

Spectra for Substances). [3]  

Программа PASS, оценивает вероятные профили биологической активности исследуе-

мых соединений на основе их структурных формул, представленных в формате 

MOLfile или SDfile. Общий список предсказуемых биологических видов деятельности 

включает более 4000 терминов, включая фармакотерапевтические эффекты, биохими-

ческие механизмы, токсичность, метаболизм, регуляцию экспрессии генов, связанные 

с транспортом активности. Прогнозирование PASS основано на базе знаний о связях 

структуры и активности свыше 260 000 соединений с известными биологическими ак-

тивностями. Средняя точность прогнозирования, оцененная в процедуре перекрест-

ной валидации для всего набора PASS, составляет около 95% [4]. 
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Нами были выполнены расчеты биологической активности 9 соединений. 
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В результате расчетов было найдено, что потенциальной биологической активностью 

>95% обладают соединения под номерами 1 (ингибитор 8 ферментов), 7 (ингибитор 
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2 ферментов); >85% – соединение 6 (стимулятор бутирилхолинэстеразы). Остальные 

соединения показали возможную активность на уровне 50–80%. 

Таким образом, проведены расчеты биологической активности ряда соединений, 

найдены 3 соединения представляющие интерес для синтеза и апробации в фармако-

логии. Полученные расчетные данные были использованы в дальнейшей эксперимен-

тальной работе, посвященной синтезу биологически и фармакологически активных 

макрогетероциклов, содержащих в своем составе сложноэфирные группы и азинный 

или гидразидные фрагменты. [5] 
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