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С 89 Сучасні аспекти створення лікарських засобів : матеріали ІІ Міжнародної 

науково-практичної дистанційної конференції (1 лютого 2022 р., м. Хар-

ків). – Xарків : НФаУ, 2022. – 269 с. 

 

Збірник містить матеріали ІІ Міжнародної науково-практичної 

дистанційної конференції «Сучасні аспекти створення лікарських засобів», 

присвяченої 80-річчю з дня народження професора В.В. Болотова (1 лютого 

2022 року) за науковими напрямками: конструювання, синтез і модифікація бі-

ологічно активних сполук, дослідження зв’язку структура – активність, методи 

фармакологічного скринінгу; сучасні підходи до створення нових лікарських та 

косметичних засобів, функціональних харчових та дієтичних добавок; аналіти-

чні аспекти у синтезі біологічно активних сполук та створенні нових лікарських 

засобів; контроль якості лікарської рослинної сировини, фітопрепаратів, пар-

фумерно-косметичних засобів та функціональних харчових добавок; сучасний 

фармацевтичний аналіз та стандартизація ліків; хімікотоксикологічний аналіз 

біологічно активних речовин та лікарських засобів. 

Для широкого кола науковців та практичних працівників фармації і ме-

дицини. 
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The global pace of industrial development is increasing the burden on the hu-

man body. Improper nutrition, increased mental and physical activity, various stress-

ors lead to more diseases among the population. The pharmaceutical industry is also 

not standing still. The number of new drugs is constantly increasing. But the increase 

in the range is mainly due to the increase in trade names, while the number of active 

substances remains unchanged. It is quite difficult to bring a new original biologically 

active substance to the pharmaceutical market. 

But modern scientists are not stopped by difficulties, so scientists are trying to 

synthesize new substances that may eventually enter the pharmaceutical market and 

compete with modern drugs. 

1,2,4-triazole derivatives are interest, namely 3-(2-bromophenyl)-5-(R-thio)-4-

phenyl-4H-1,2,4-triazoles, among which can be found promising drugs. 

The aim of the work was the synthesis of new 3-(2-bromophenyl)-5-(R-thio)-4-

phenyl-4H-1,2,4-triazoles, namely S-derivatives and the study of molecular docking 

of the obtained compounds. 

The synthesis of new compounds was carried out by reacting 5-(2-

bromophenyl)-4-phenyl-4H-1,2,4-triazole-3-thiol with haloalkanes and haloaryls in 

an alkaline-alcoholic medium and boiling to a neutral medium. In some cases, Mile-

stone Flexi Wave microwave synthesis system was used to speed up the reaction. 

 
Synthesis scheme of 3-(2-bromophenyl)-5-(R-thio)-4-phenyl-4H-1,2,4-triazole 

S-derivatives 

Molecular docking was performed using Autodock 4.2.6 (AutoDockTools-

1.5.6). The screening was performed on the crystallographic structure of Water-

forming NAD(P)H Oxidase  (2CDU). 

As a result, S-derivatives (methyl, ethyl, propyl, butyl, pentyl, phenylpropyl, 2-

nitrophenyl, 3-nitrophenyl, 4-nitrophenyl, 2,4-dinitrophenyl) were synthesized. Mo-

lecular docking was performed for the obtained compounds. 

The search and research of biological compounds among this class of sub-

stances continues. 
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