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   
   
   

   
     
  
      
   
     
     
    
    
  
    
    
     
   
    
      
    
     
  

     
 α β γ   
  
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
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Synthesis of biologically active compounds

   
      

     
   


  




    
 
    

    
   
    
    
     
     
   
     
     








    
    
     
    
     
       
    
     
    

     
      
   

     
   
   
     
    
    
    
      
   
   
     
  





  






 


   
     
     
    
 
     



 


   

     
    
      

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


 









 









 









    
    
    
    
   




 

 





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












  




 


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
  


    
     
   
    
      
 




  

 




   


  


   
     
     
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Synthesis of biologically active compounds


  




 

 


 







  




 


 


    
      
     
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

    
  
  
  


 

     
    
  












 

    
    
    
   
    
      
  

   
     
   
   
     
    
   
    
    
     
    
     
    
   

      
    
     
   
   
   



    

   

   
    
     
     





Код сполуки Структура Назва ІSIS 

D-1 

N

O N
H

N

NH2

 

4-аміно-бензиліденгідразид 
ізонікотинової кислоти 
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Synthesis of biologically active compounds



    
γα
   
    β
   

      
    
значення дескрипторів та величини pIC


 

   
    

Код сполуки Структура Назва ІSIS 

D-2 

N

O N
H

N

 

Бензгідриліден-гідразид 
ізонікотинової кислоти 

D-3 

N

N
H

O
N

 

Циклогексиліден-гідразид 
ізонікотинової кислоти 

D-4 

N

O N
H

N

CH3

 

4-метил-циклогексиліден-гідразид 
ізонікотинової кислоти 

D-5 

N

O N
H

N

 

Циклопентиліден-гідразид 
ізонікотинової кислоти 

D-6 
N

O N
H

NH2

 

Гідразид піридин-2-карбонової 
кислоти 

D-7 
N

O N
H

N

 

Циклогексиліден-гідразид піридин-
2-карбонової кислоти 

D-8 
N

O N
H

N

 

Циклопентиліден-гідразид піридин-
2-карбонової кислоти 

 



сполука pIC50 z_O z_N Dist_O-N2 Dist _N-N1 logP TE ВЗМО 
D-1 2,394 –0,305 –0,118 2,784 5,173 2,26 –68621 –8,10 
D-2 1,996 –0,355 –0,113 3,475 5,362 4,00 –82464 –8,81 
D-3 1,924 –0,337 –0,122 2,916 5,096 2,85 –61883 –9,45 
D-4 2,213 –0,338 –0,122 2,909 5,104 3,18 –65474 –9,42 
D-5 1,996 –0,357 –0,117 3,486 5,295 2,45 –58288 –9,46 
D-6 1,243 –0,367 –0,129 2,809 2,904 0,42 –41617 –10,18 
D-7 0,277 –0,319 –0,098 2,929 3,365 2,78 –61882 –9,31 
D-8 1,488 –0,361 –0,124 2,935 2,902 2,39 –58290 –9,20 
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Synthesis of biologically active compounds

   


 
     
     

   


 
   




Прогнозоване значення pCМІК /номер використаної моделі Речовина 7 8 9 10 11 16 
D-1 3,340 3,532 3,966 5,876 –5,454 6,479 
D-2 5,674 4,953 5,976 6,219 –7,142 6,618 
D-3 3,359 4,019 3,684 6,295 –3,175 6,644 
D-4 3,421 4,011 3,718 6,268 –4,014 6,542 
D-5 4,751 4,584 5,115 6,505 –2,163 6,618 
D-6 2,642 13,17 2,968 6,289 5,792 6,883 
D-7 7,294 15,407 7,675 6,400 –3,471 7,222 
D-8 3,571 13,915 4,001 5,981 –2,964 6,797 

 




 


     





   
     













       
    
















    
      
      
   
     
   
  
     

    
   
   
    
    
    
     

    
   
  

    
    
   
   


    
    
     
    
   
     
   
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Synthesis of biologically active compounds

        











  



         
       
          






























     
      
   
     

      
   
      
      


