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СИНТЕЗ ТА ВЛАСТИВОСТІ КОНДЕНСОВАНИХ СИСТЕМ НА ОСНОВІ 5-

ГЕТЕРИЛ-4-АМІНО-1,2,4-ТРИАЗОЛ-3-ТІОЛУ 

Гоцуля А. С. 

Запорізький державний медичний університет 

 

Триазолотіазолова та триазолотіадіазинова системи є важливими 

структурними фрагментами біологічно активних речовин з противосудомною, 

протимікробною та противогрибковою дією.  

З метою дослідження впливу на формування фармакологічної активності в 

ряду полігетероциклічних систем на основі триазолотіазолів та триазолотіазинів, 

були проведені реакції циклоконденсації за участю 5-гетерил-4-аміно-1,2,4-

триазол-3-тіолів.  

Матеріали та методи. Синтетична частина роботи відбувалась у трьох 

напрямках. Перший передбачав використання реакції взаємодії попередньо 

синтезованих ароматичних карбонових кислот з 5-гетерил-4-аміно-1,2,4-триазол-3-

тіолом в середовищі фосфор оксихлориду. Даний метод дозволив синтезувати 

піроло-, піразоло- та теофіліновмісні 6-арил-5-гетерил-[1,2,4]триазоло[3,4-

b][1,3,4]тіадіазоли. Другий напрямок синтетичних перетворень ґрунтувався на 

використанні реакції взаємодії фенілізотіоціанату з 5-гетерил-4-аміно-1,2,4-

триазол-3-тіолом в середовищі диметилформаміду, що супроводжувалось 

формуванням 3-гетерил-N-феніл-[1,2,4]триазоло[3,4-b][1,3,4]тіазол-6-амінів. 

Наступний етап дослідження передбачав одержання        6-феніл-3-гетерил-

[1,2,4]триазоло[1,3,4]тіадіазинів. Реакції проводились за участю 2-бром-1-

фенілетанону в середовищі безводного етанолу.  

Структура отриманих сполук підтверджена даними елементного аналізу, 1Н 

ЯМР-спектроскопії та ІЧ-спектрофотометрії. Індивідуальність речовин 

встановлена за допомогою високоефективної рідинної хроматографії з діодно-

матричною та мас-спектрометричною детекцією. 

Для синтезованих сполук проведено попередній розрахунковий скринінг за 

допомогою програмного продукту PASS On-line® та молекулярного докінгу. 

Докінгові дослідженням проводились з метою визначення можливого впливу 

синтезованих сполук на кіназу анапластичної лімфоми з використанням ліганду 

2XP2, ланостерол 14-α-деметилазу з використанням ліганду 3LD6, 

циклооксигеназу-2 з використанням ліганду 4Z0L, які були одержані з Банку даних 

білків (РDB). 
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Дослідження антимікробної активності було проведене з використанням 

стандартних тест-штамів мікроорганізмів: Staphylococcus aureus ATCC 25923, 

Escherichia coli ATCC 25922, Pseudomоnas aeruginosa ATCC 27853, Candida 

albicans ATCC 885-653. 

Результати. Синтезовані 6-арил-5-гетерил-[1,2,4]триазоло[3,4-

b][1,3,4]тіадіазоли, 3-гетерил-N-феніл-[1,2,4]триазоло[3,4-b][1,3,4]тіазол-6-аміни та  

6-феніл-3-гетерил-[1,2,4]триазоло[1,3,4]тіадіазини, в структурі яких роль 

гетерильного фрагменту виконували залишки піролу, 5-метилпіразолу та теофіліну. 

In silico визначений напрямок біологічних досліджень та in vitro підтверджена 

наявність антимікробної активності. 

Висновки. Проведений молекулярний докінг продемонстрував можливість 

синтезованих сполук впливати на активність ланостерол 14-α-деметилази. 

Дослідження антимікробної активності виявило сполуки, до яких підвищену 

чутливість проявили Staphylococcus aureus. 

  


