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Cинтезовані нами триазени 1 [Дейчаківський та ін., 2015], та 2-6 [Шупенюк та ін., 2017-2018], було проаналізовано in silico та спрогнозовано вплив замісників (табл.) на очікувану фармакологічну активність, яку оцінювали за допомогою програмного забезпечення PASS (http://www.pharmaexpert.ru/passonline/).
Одержані дані комп’ютерного прогнозу показують, що протестовані сполуки варто дослідити на такі види активності, як протипухлинну (Antineoplastic), антипротозойну (Antiprotozoal), противірусну (Antiviral), кровоспинну (Hemostatic), проти інфекційну (Antiinfective), протидіабетичну (Antidiabetic) та ін. Варто перевірити можливість використання синтезованих триазенів, як ефективних інгібіторів цілої низки ферментів інгібуванням яких імовірно реалізується механізми їх біологічної активності.
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	Прогнозована фармакологічна активність
	№ Сполуки; Ймовірність наявності біологічної активності Ра>20%

	
	1
	2
R1 = H

R2 = Н
	3

R1=SO3H

R2 = Br
	4

R1 = H

R2=NHCH2

CH2OH
	5
R1 = SO3H

R2=NHCH2

CH2OH
	6
R1 = SO3H

R2= Ar, Het NCH=CH-N=CH

	Antiprotozoal
(Trypanosoma)
(Amoeba)
(Trichomonas)
	60,4
48,5

32,2

24,1
	56,0
39,0

28,8

21,6
	42,0
38,1

41,7
20,6
	57,5
38,4

27,0

-
	55,5
56,1

43,5

21,8
	41,9
38,1

25,4
23,3

	Vasoprotector
	50,6
	50,6
	47,9
	32,1
	50,3
	39,0

	Antiviral (Adenovirus)
Antiviral (Influenza A)

Antiviral (Influenza)
Antiviral (Picornavirus)
	36,1
21,0

20,7
33,3
	36,1

40,9

32,1

33,3
	-

47,1

42,5

-
	27,6

40,1
27,5

-
	-
54,5

40,8

30,6
	-
40,9

-

30,3

	Antineoplastic
(sarcoma)
(non-Hodgkin's lymphoma)
	40,6
23,6

33,0
	53,7
26,4

43,7
	-

	59,1
26,4

49,8
	36,2
-

33,8
	-

	Radiosensitizer
	31,3
	36,6
	-
	34,1
	-
	-

	Phobic disorders treatment
	56,5
	56,5
	-
	44,1
	-
	-

	Antiinfective
	35,5
	33,7
	46,6
	24,6
	33,4
	28,0

	Hemostatic
	31,5
	28,5
	30,1
	22,5
	38,2
	21,9

	Immunosuppressant
	46,9
	36,3
	-
	45,8
	-
	-

	Antidiabetic (type 2)
	-
	-
	47,4
	-
	43,2
	35,8


Індивідуальність одержаних сполук підтверджено методом тонкошарової хроматографії, склад результатами хроматомасс-спектроскопії, а будова даними вимірів ЯМР 1Н спектрів та елементним аналізом.
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