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Вступ. Карбіцил ((1,3-біс-(2-гідроксіетил)піримідин-2,4(1H,3H)-діон) – 

речовина нестероїдної структури,  науково-дослідний препарат, який було 
розроблено українським фармакологом, академіком І.С. Чекманом. Препарат має 
виражену кардіотонічну дію, що активує енергетичний обмін у міокарді. 
Карбіцил  одним із перших лікарських засобів було створено на основі теорії 
комплексоутворення ліків із біомембранами. Карбіцил застосовується в 
експериментальних дослідженнях для вивчення впливу на серцево-судинну 
систему [1, 2].   

Матеріали та методи. Swiss TargetPredictio, Protox, дослідження in silico, 
CADD (Computer-aided drug design), iLOGP, BOILED-Egg, фізико-хімічні 
фільтри Lipinski, Veber, Egan; Bioavailability платформа.  

Результати та їх обговорення. За допомогою  платформи Al Tools 
технології проаналізовано особливості будови Карбіцилу та прогнозовано його 
фізико-хімічні, фармакокінетичні, медико-хімічні та фармакологічні властивості. 
Молекула Карбіцилу містить кількість поворотних зв’язків 4 (це прогнозує його 
високу біодоступнісь); молекулярна маса Карбіцилу відповідає діапазону 150 
g/mol < MW < 500 g/mol та відповідає вимогам до малих органічних молекул, 
полярність Карбіцилу (20 Ao2 < TPSA< 130 Ao2) позитивна для проходження 
через клітинні мебрани ШКТ, Карбіцил є гідрофільною речовиною (1.07-5.37), 
значення його біодоступності 0.55.  

Висновки. Аналіз структури Карбіцилу (Lipinski, Veber, Egan) вказує на 
високу спорідненість Карбіцилу до ліків.  Прогнозовані біомішені Карбіцилу: 
33.3% - ензими, 20.0% - ліази, 20.0% - електрохімічні переносники. За допомогою 
аналізу комбінаторних бібліотек встановлено 400 його структурних аналогів.  
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