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Були приготовлені 0,1 %-й водний та 0,1 %-й спиртовий розчини 4-ГМПГФС. 
Експеримент був поділений на три частини, орієнтуючись на певні фрагменти у структурі солі: 
аніон SiF6

2-, гідроксиметильну групу у положенні 4 та піридиновий цикл. 
Отримали наступні результати: аніон SiF6

2-, як у водному так і у спиртовому середовищі, 
дає характерні реакції з кальцію хлоридом та плюмбуму ацетатом з утворенням білої каламуті. 
Також як у водному так і спиртовому середовищі відбувається знебарвлення розчину заліза 
(III) тіоціанату. 

Гідроксиметильний фрагмент дає реакції з міді сульфатом та амонію тіоціанатом з 
утворенням у водному середовищі сіро-зеленого забарвлення, у спиртовому – жовтий розчин, 
при додаванні до якого хлороформу забарвлення змінюється на жовтогаряче. Водний розчин 
солі з заліза (III) хлоридом при кип’ятінні утворює світло-жовтий розчин та світло-жовтий 
кристалічний осад, у спиртовому середовищі – бурий розчин. Якщо використовувати 
гексаціаноферат (III) калію при кип’ятінні, у водному розчині утворюється жовто-зелене 
забарвлення. Спиртовий розчин відповідної реакції не дає. Ідентифікація піридинового 
фрагменту 4-ГМПГФС. Характерною є реакція з розкриттям циклу і утворенням відповідних 
похідних глутаконового альдегіду. Після додавання 2,4-динітрохлорбензену та натрію 
гідроксиду при кип’ятінні водний розчин солі набуває оранжевого кольору на відміну від 
спиртового, який забарвлюється в яскраво-жовтий. Після проведення даної реакції водний 
розчин розділили на три пробірки. До першої додали заліза (III) хлорид – з`явилось червоно-
буре забарвлення та осад бурого кольору. До другої додали кобальту нітрат – брудно-зелене 
забарвлення. До останньої додали нікелю хлорид – брудно-жовте забарвлення. Так само 
зробили зі спиртовим розчином: при додаванні заліза (III) хлориду – бурий осад; кобальту 
нітрату – темно-зелений осад; нікелю хлорид – світло-зелений осад. 

Були використані реакції на третинний атом нітрогену з загальноосаджувальними 
алкалоїдними реактивами. Так, при додаванні до водного розчину 4-ГМПГФС реактиву 
Люголю утворюється цегляно-червоний осад. У спиртовому розчині з`являється світло-
червоне забарвлення без осаду. З фосфорновольфрамовою та фосфорномолібденовою 
кислотами аналітичний ефект спостерігається тільки у водному розчині. Так, з 
фосфорновольфрамовою кислотою утворюється білий осад, який не розчинний у хлороформі, 
а з фосфорномолібденовою – яскраво-жовтий осад, який дуже легко розчинний у хлороформі. 
З пікриновою кислотою у водному середовищі утворюється розчин жовтого кольору та 
жовтий кристалічний осад (білий кристалічний осад у спиртовому розчині). Специфічною 
реакцією на піридинію гексафторосилікати є реакція з тропеоліном 00 у середовищі 
хлороформу. За умови цієї реакції з 4-ГМПГФС спостерігається забарвлення водного шару у 
яскраво-оранжевий, який з часом темнішає, а хлороформного – темно-зелений з золотистими 
лусками. При проведені цієї реакції зі спиртовим розчином гексафторосилікату 
спостерігається утворення темно-червоного забарвлення. 

Подальше удосконалення методів якісного аналізу 4-ГМПГФС, як потенційного 
антикарієсного агенту є метою майбутніх досліджень. 
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встановлення закономірностей між будовою речовин і їх фармакологічною активністю. 
Інтенсивне створення біологічно активних субстанцій відбувається за участю похідних  
1,2,4-триазолу. Виходячи з цього, пошук біологічно активних речовин серед похідних  
1,2,4-триазол-3-тіону у поєднанні з іншими гетероциклічними структурами є актуальним та 
має теоретичну і практичну значимість. 

Метою нашої роботи є цілеспрямований синтез ряду піридиновмісних  тіоалкілпохідних 
1,2,4-триазол-3-тіолу, встановлення можливої біологічної активності в ряду синтезованих 
сполук, а також виявлення можливих закономірностей між хімічною будовою і 
фармакологічною дією синтезованих сполук. 

В якості вихідної речовини для синтезу 4-метил-5-(піридин-2-іл)-1,2,4-триазол-3-тіону 
була використана 2-піридинкарбонова кислота, етерифікацією якої етиловим спиртом в 
присутності сульфатної кислоти був одержаний етиловий естер 2-піридинкарбонової кислоти. 

При взаємодії етилового естеру 2-піридинкарбонової кислоти та гідразину гідрату в 
середовищі етанолу нами синтезовано гідразид 2-піридинкарбонової кислоти. Останній вступає в 
реакцію з метилізотіоціанатом в середовищі етанолу з утворенням відповідного 2-(2-піридин)-N-
метил-1-гідразинокарбтіоаміду. 

Вихідна сполука 4-метил-5-(піридин-2-іл)-1,2,4-триазол-3-тіон одержана лужною 
внутрішньомолекулярною гетероциклізацією. Біла кристалічна речовина, яка розчиняється в 
розчинах лугів, мінеральних кислот та спиртах, а також в диметилформаміді 

Алкілування 4-метил-5-(піридин-2-іл)-1,2,4-триазол-3-тіону бромоалканами (СnH2n+1Br;  
n = 1-10) проводились в середовищі етанолу в присутності еквімолекулярної кількості натрій 
гідроксиду. Реакційна суміш нагрівалась до утворення нейтрального середовища, 
фільтрувалась, розчинник видалявся випарюванням. Для аналізу продукти хімічного 
перетворення очищені перекристалізацією із суміші етанол: вода (1:1). 

Вивчення фізико-хімічних властивостей синтезованих сполук проводили згідно з 
методами, які наведені у Державній Фармакопеї України (ДФУ, вид. 1). Температуру 
плавлення визначили капілярним способом на приладі на приладі MPA100 (SRS, США).  
ІЧ-спектри (4000-400 см-1) було знято на модулі ALPHA-T спектрометра Bruker ALPHA FT-IR 
(Bruker optics, Німеччина). УФ-спектри визначали на спектрометрі Analytic Jena Specord 200. 
Будова синтезованих сполук підтверджена за допомогою елементного аналізатора Elementar 
Vario L cube, а їх індивідуальність за допомогою хромато-мас-спектрометрії. 1H ЯМР спектри 
сполук було записано за допомогою спектрометра «Varian VXR-300», розчинник – ДМСО-d6, 
внутрішній стандарт – тетраметилсилан. 

Прогнозування in silico гострої токсичності синтезованих сполук здійснено за допомогою 
програмного забезпечення GUSAR, що дозволило попередньо визначити синтезовані сполуки 
як малотоксичні речовини. Подальші дослідження з використанням методів комп’ютерного 
моделювання посприяли у визначенні подальших шляхів у дослідженні біологічних 
властивостей синтезованих сполук. Було зазначено, що хімічна трансформація молекул за 
атомом Сульфуру у третьому положенні триазолового фрагменту шляхом введення алкільних 
замісників значно підвищує вірогідність формування антимікробної активності.  

У процесі виконання роботи було синтезовано 10 алкілпохідних в ряду похідних  
4-метил-5-(піридин-2-іл)-1,2,4-триазол-3-тіону, для яких було проведено прескринінгові 
дослідження біологічного потенціалу.  
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