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етил-8-хінолінтіосульфонат (стосовно дріжджоподібних грибів); рістстимулюючу 

активність - S-етил-8-хінолінтіосульфонат. 

В продовження досліджень з синтезу і вивчення властивостей  

тіосульфоестерів з хіноліновим і хінолінхіноновим фрагментами нами синтезовано 

ряд тіосульфоестерів наступних структур: 
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З метою пошуку нових перспективних лікарських субстанцій проведено 

прогноз біологічної активності  синтезованих тіосульфоестерів за структурною 

формулою в інтернет-версії комп’ютерної програми PASS (Prediction of Activity 

Spectra for Substances). За результатами прогнозу відібрано перспективні напрямки 

експериментальних біологічних досліджень. Зокрема, для всіх синтезованих 

тіосульфоестерів ІІ та ІІІ доцільно провести експериментальні дослідження 

дерматологічного  (Dermatologic)   ефекту, а саме антисеборейної (Antiseborrheic) 

активності. Ймовірність (Ра) виявити зазначений ефект для цих сполук  обчислена з 

допомогою програми PASS знаходиться в межах 73-84 %.  

Доцільно також перевірити можливість використання тіосульфоестерів І як 

інгібітори ряду лігаз (Benzoate-CoA ligase inhibitor, Anthranilate-CoA ligase inhibitor), 

оскільки ймовірність прояву зазначених активностей, визначена за програмою 

PASS, є в межах 80-84 %. 

 

СИНТЕЗ ТА ВИВЧЕННЯ ВЛАСТИВОСТЕЙ ПОХІДНИХ ПІРАЗОЛУ 

ТА 1,2,4-ТРІАЗОЛУ 

Д. П. Верба, А. С. Гоцуля, О. І. Панасенко, Є. Г. Книш  

Запорізький державний медичний університет 

danil27zp@yandex.ua 

 

Бажання людства позбавитися від тяжких захворювань та страждань 

пов’язаних із ними примушує шукати біологічно активні субстанції, з 

терапевтичною та мінімальною побічною діями. У цьому аспекті найбільш 

актуальними для вивчення залишаються різноманітні гетероциклічні похідні, 

особливо такі, як 1,2,4-тріазол і піразол. Медичній практиці відомий значний 

ряд препаратів на основі даних гетероциклів, з високою біологічною 

активністю, низькою токсичністю та, як наслідок, мінімальним проявом 

побічної дії. Прикладами є такі лікарські засоби такі, як целекоксиб, анальгін, 

тіотриазолін, флуконазол та інші. 

Метою було синтезувати ряд речовин, похідних піразолу та 1,2,4-

тріазолу, підтвердити структуру та вивчити їх біологічну і протимікробну 

активності, а також вивчити гостру токсичність синтезованих сполук. 

Матеріали та методи. Для досягнення поставленої мети проводили ряд 

послідовних реакцій, результатом яких було отримання вихідної субстанції  
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5-(5-метилпіразол-3-іл)-4-феніл-1,2,4-тріазол-3-тіолу. Після чого вихідну 

речовину піддавали реакціям алкілування. 

Структура всіх речовин була встановлена за допомогою фізико-хімічних 

методів анализу (ІЧ-спектрофотометрія та ЯМР-спектрометрія). Усі отримані 

сполуки, за дослідженням гострої токсичності, виявились малотоксичними та 

майже нетоксичними. До однієї речовини виявився чутливим штам  

P. aeruginosa. 

Висновки. Вивчено механізми реакцій та методи отримання 

різноманітних речовин, похідних 1,2,4-тріазолу та піразолу. Проведено 

бібліографічний огляд для вивченя потенційно можливих видів активності 

сполук, що синтезовано. Отримано ряд речовин, одна з яких виявилась 

біологічно активною і потребує подальшого вивчення. 

 

ЛІГАНД-ОРІЄНТОВАНИЙ ПІДХІД У ВІРТУАЛЬНОМУ СКРИНІНГУ 

ПОХІДНИХ 3H-ТІАЗОЛО[4,5-b]ПІРИДИН-2-ОНУ ЯК ПОТЕНЦІЙНИХ 

АНТИЕКСУДАТИВНИХ ЗАСОБІВ 

І. Б. Вишньовська, О. В. Кленіна, В. В. Огурцов, Т. І. Чабан, І. В. Драпак  

Львівський національний медичний університет імені Данила Галицького, 

olena_klenina@yahoo.com 

 

Визначення кількісних закономірностей зв’язку «структура – біологічна 

активність» (QSAR-аналіз) є ліганд-орієнтованою методологією віртуального 

скринінгу, призначеною для встановлення кореляції між активністю та 

молекулярними властивостями речовин, розрахованими з використанням 

двовимірного (2D) або тривимірного (3D) представлення структур лігандів.  

Було здійснено QSAR-аналіз 12 похідних 3H-тіазоло[4,5-b]піридин-2-ону: 

Вивчення впливу синтезованих речовин на протікання ексудативної фази 

запалення  проводилось на основі карагенінової моделі запального набряку лап 

білих щурів. Оптимізацію структур досліджуваний речовин здійснювали 

методами молекулярної механіки ММ+ та напівемпіричним АМ1,  

використовуючи програмний пакет HyperChem 7.5. Величини молекулярних 3D 

дескрипторів сполук були згенеровані програмою E-DRAGON. Використано 

метод множинної лінійної регресії для одержання QSAR-моделей з 

використанням програми BuiltQSAR. Одержані ряд моделей, що містять 3D 

молекулярні дескриптори з груп RDF, GETAWAY та 3D-MoRSE і 

характеризуються високими значеннями коефіцієнтів кореляції (R=0,827÷0,918), 

достатньою адекватністю (F=26,6÷50,1) та прогнозуючою здатністю (Q
2
LOO = 

0,607÷0,795). Одержані QSAR-моделі можуть бути використані для віртуального 

скринінгу та подальшого цілеспрямованого синтезу кандидатів у лікарські засоби 

серед даного класу сполук, які проявлятимуть високу антиексудативну активність. 
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