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Известно, что современная фармацевтическая химия наряду с классическими мето-

дами интенсивно использует также возможности хемоинформатики и биоинформатики
для предварительной оценки биоактивности. Одним из важнейших характеристик био-
активности в in silico исследованиях является определение физико-химических и фарма-
кокинетических параметров исследуемых соединений (ADMET параметры) [1]. В работе
представлены результаты оценки биоактивности для 10 соединений ряда пиперазинов с
использованием инструментов хемоинформатики и компьютерного анализа. Для опреде-
ления ADMET параметров исследуемых соединений были использованы онлайн ресурсы
SwissADME [2]. In silico прогноз токсичности проводили с использованием программного
пакета PeoTOX [3]. Поиск и определение возможных мишеней и терапевтического эффек-
та был осуществлен с использованием SwissTarget Prediction и Pass online [4, 5]. На основе
результатов String protein [6] были выявлены ключевые белки и построены метаболические
карты потенциальных белков мишеней.

Результаты прогноза биоактивности свидетельствуют, что некоторые исследуемые пи-
перазины могут применяться в терапии атеросклероза. Выявлено, что соединения 2, 4 и 8
имеют отрицательное значение гепатотоксичности. Мутагенность обнаружена только у со-
единения 10. Прогноз возможных мишеней для исследуемых соединений свидетельствует,
что Серин/Tреонин протеинкиназа (mTOR) является одним из ключевых белков, с кото-
рым коэффициент сродства у исследуемых пиперазинов превышает 60%. К mTOR срод-
ства наблюдается у соединения 8 с коэффициентом 63%. При этом известна, что mTOR
является потенциальной мишенью в борьбе с ишемическими заболеваниями. Кроме этого,
данный белок вовлечен в патогенез артериального стеноза и хронического миеломоноци-
тарного лейкоза [7]. На основе полученных результатов ADMET параметров соединение
8 может стать потенциальным «соединением лидером». Необходимо отметить, что серии
in silico и in vitro исследований продолжаются.
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