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СИНТЕЗ И IN SILICO ИССЛЕДОВАНИЯ ПРОИЗВОДНОГО 2-ФЕНИЛИ-

МИНОТИАЗОЛА С ГИДРОКСИЭТИЛЬНЫМ ФРАГМЕНТОМ 

Хайдар Аюб, Еремина А.А., Еремина З.Г. 

Национальный фармацевтический университет, г. Харьков, Украина 

 

Введение. При поиске новых перспективных биологически активных 

веществ кроме специфической биологической активности необходим также ми-

нимум побочных, токсических эффектов и удовлетворительные фармакокинети-

ческие характеристики потенциальных лекарственных препаратов. Поэтому 

современная концепция создания лекарственных препаратов − это рациональ-

ный дизайн лекарств, в основе которого лежит целенаправленный поиск биоло-

гически активных веществ, основанный на in silico исследованиях [3,5,6]. Испо-

льзование методов in silico позволяет сократить время, финансовые затраты и 

количество подопытных лабораторных животных. 

Среди гетероциклических систем особое внимание привлекают производ-

ные 2-фенилиминотиазола, обладающие разносторонней активностью [1,2,4,8]. 

Цель исследования - синтезировать гидробромид 2-[4-(4'-бромфенил)-2-

(фенилимино)-1,3-тиазол-3(2H)-ил]этанола и исследовать его фармакокинети-

чекие свойства с помощью методов in silico. 

Методы исследования. В условиях реакции Ганча взаимодействием N-(2-

гидроксиэтил)-N'-фенилтиомочевины I с 4'-бромфенацил бромидом II проведен 

синтез гидробромида 2-[4-(4'-бромфенил)-2-(фенилимино)-1,3-тиазол-3(2H)-

ил]этанола III согласно приведенной схемы: 

Схема 

I II
III

,  to .  HBr

 
In silico исследование фармакокинетических свойств проведено с помо-

щью доступного программного продукта pkCSM [7].  

Основные результаты. Строение и чистота полученного продукта дока-

зана с помощью ПМР-спектроскопии, тонкослойной хроматографии и ИК-спек-

троскопии. Полученное соединение дает положительный результат пробы 

Бейльштейна (на ковалентносвязанный галоген в органических соединениях), 

реакции на бромиды, реакции с общеалкалоидными реактивами.  

Согласно pkCSM-прогноза, исследуемое вещество должно обладать хоро-

шей биодоступностью при пероральном и трансдермальном введении, способно 

подвергаться метаболическим превращениям в печени, имеет хорошую прони-

цаемость через гематоэнцефалический барьер и  в центральную нервную сис-

тему. Преимущественным путем выведения, предположительно, является поче-

чный. Вероятно, гидробромид 2-[4-(4'-бромфенил)-2-(фенилимино)-1,3-тиазол-
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3(2H)-ил]этанола имеет хороший профиль безопасности: не является токсичным 

для сердца, печени, не способно вызывать мутации и сенсибилизацию кожи. Ма-

ксимально переносимая доза вещества, предположительно, низкая, что является 

хорошим показателем. 

Выводы. Синтезировано гидробромид 2-[4-(4'-бромфенил)-2-(фенили-

мино)-1,3-тиазол-3(2H)-ил]этанола, подтверждено его структуру и чистоту с по-

мощью физико-химических и химических методов. Согласно проведенным in 

silico исследованиям спрогнозщировано, что данное вещество имеет благоприя-

тные параметры адсорбции, распределения, метаболизма и выведения, не 

вызывает сенсибилизацию кожи и мутагенного эффекта, нетоксично для сердца 

и печени. 
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