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TÓM TẮT NHỮNG KẾT LUẬN MỚI CỦA LUẬN ÁN
· Đã thiết kế mới được 72 dẫn chất curcumin và flavonoid (2 curcumin và 70 flavonoid) có tác dụng ức chế đồng thời trên 2 đích tác động của bệnh Alzheimer là enzym acetylcholinesterase và BACE-1 dựa trên ứng dụng của các mô hình in silico xây dựng được bao gồm mô hình pharmacophore, 2D-QSAR và docking phân tử. 

· Đã tổng hợp và xác định cấu trúc 25 dẫn chất flavonoid lựa chọn từ danh sách các dẫn chất tiềm năng thu được từ quá trình thiết kế in silico. Trong đó có 11 dẫn chất phenothiazin chalcon và 6 dẫn chất flavon có cấu trúc hoàn toàn mới. 

· Đã tiến hành đánh giá hoạt tính sinh học của các dẫn chất tổng hợp và xác định được những chất có tác dụng ức chế tốt trên cả 2 enzym AChE và BACE-1, trong đó có 2 dẫn chất tiềm năng nhất là AC4 và AC12.
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SUMMARY OF NEW FINDINGS

· Seventy-two new curcumin and flavonoid derivatives (2 curcumin and 70 flavonoids) with dual inhibitory effects on 2 targets of Alzheimer's disease, enzymes acetylcholinesterase and BACE-1, were designed based on the application of in silico models including pharmacophore, 2D-QSAR, and molecular docking.
· Twenty-five flavonoid substances selected from the list of potential compounds obtained from the in silico design process were synthesized and determined the structures. Among them, there were 11 phenothiazine chalcone derivatives and 6 flavone molecules with completely new structures.
· The biological activities of synthesized compounds were determined. Substances with good inhibitory effects on both enzymes were then identified, of which the two most potential molecules were AC4 and AC12.
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