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ЛІПОФІЛЬНІ ВЛАСТИВОСТІ МЕТИЛОВИХ ЕСТЕРІВ 
N-[(2-ОКСОІНДОЛІНІЛІДЕН-3)-2-ОКСІАЦЕТИЛ]-АМІНОКИСЛОТ 
Колісник С.В., Свєчнікова О.В., Болотов В.В., Алтухов О.О., Клименко Л.Ю.  

Національний фармацевтичний університет  
 
Похідні (2-оксоіндолініліден-3)-2-оксіоцтової кислоти мають поліфункціональну біо-

логічну активність і є потенційними ноотропними препаратами. Натомість, фізико-хімічні 
властивості сполук цього гомологічного ряду не вивчені. Тому дослідження ліпофільних 
властивостей представляє безсумнівний як теоретичний, так і практичний інтерес, тому що 
дозволяє виявляти кількісні закономірності зв’язку біологічної активності сполук від хіміч-
ної структури. Саме ліпофільні властивості визначають як здатність молекул проникати крізь 
ліпідні шари мембран, так і їх гідрофобну взаємодію з окремими ділянками рецептору.  

Ліпофільні властивості молекул оцінюються за величиною коефіцієнту розподілу ре-
човини (Р) в системі октанол-1– вода: 

â

î

C

Ñ
P =   

де Со , Св – концентрації речовини в органічній та водній фазах, моль/дм3. 
Визначення коефіцієнтів розподілу проводили за методом струшування, модифікова-

ним авторами даної роботи. Одержано коефіцієнти розподілу 9 метилових естерів N-[(2-
оксоіндолініліден-3)-2-оксіацетил]-амінокислот. Їх значення свідчать, що всі досліджені ре-
човини мають гідрофобні властивості, які визначаються як природою, так і положенням за-
місників в молекулі. Подовження вуглецевого ланцюга призводить до збільшення ліпофіль-
ності молекули. Кореляційне рівняння залежності log P – f(N) (N-загальна кількість атомів 
Карбону у вуглецевому фрагменті молекули) лінійне та статистично значуще:  

 
log P = (1,45±0,12) + (0,26±0,03)·N  

n=9 s=0,077 r=0,987 
 
Труднощі експериментального визначення коефіцієнтів розподілу стимулюють пошук 

методів теоретичного розрахунку цих величин для біологічно активних сполук. З метою оці-
нки можливості теоретичного розрахунку log P для цього гомологічного ряду були розрахо-
вані коефіцієнти розподілу цих сполук за методами Реккера і за комп’ютерною програмою 
ACD/log P Batch, що ґрунтуються на принципі адитивності вільної енергії розподілу, але ро-
зраховані обома методами log P суттєво відрізняються від експериментальних значень, віро-
гідно внаслідок особливостей процесу сольватації цих сполук. 

ВИСНОВКИ 
1.Визначено коефіцієнти розподілу 9 метилових естерів N-[(2-оксоіндолініліден-3)-2-

оксіацетил]-амінокислот в системі октанол-1 – вода. 
2.Доведено, що ліпофільність досліджуваних сполук залежіть як від довжини вугле-

цевого ланцюга, так і ступеня його розгалуженості. 
3.Одержано статистично значимі кореляційні рівняння log P від кількості вуглецевих 

атомів у радикалі. 
4.Одержані рівняння дозволяють розраховувати log P в даному гомологічному ряду. 
5.Отримані дані використовуються у молекулярному дизайні активних фармакофорів 

у ряду похідних (2-оксоіндолініліден-3)-2-оксіоцтової кислоти. 
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