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Вступ. Структура 1,2,4-триазолу дозволяє створити багате різноманіття 

його похідних з високим потенціалом корисних властивостей. Зазначені похідні 
є зручними об’єктами для широкого спектру хімічних перетворень, що дозволяє 
надати необхідних властивостей цільовим продуктам хімічного перетворення.  

Мета. Метою наших досліджень була оптимізація методів синтезу та 
встановлення біологічного потенціалу похідних 1,2,4-триазолу з синтоном 
теофіліну, що в майбутньому може створити підґрунтя для одержання біологічно 
активних речовин. 

Матеріали та методи. Як вихідну структуру було обрано теофілін, який 
постадійно піддавався каскаду хімічних перетворень, що включало: одержання 
етилового естеру теофілін-7-етанової кислоти, далі - гідразиду теофілін-7-
етанової кислоти, потім - 2-(2-(теофілін-7'-іл)ацетил)-N-
фенілгідразинокарботіоаміду. Подальший етап формування триазолового 
фрагменту передбачав лужну гетероциклізацію. Присутність в структурі 
синтезованого 7'-((3-меркапто-4-феніл-1,2,4-триазол-5-іл)метил)теофіліну 
тіольної групи дозволило його використати в    S-алкілуванні хлорацетамідами. 
Будова синтезованих сполук підтверджена елементним аналізом, ІЧ-
спектрофотометрією та 1H ЯМР-спектроскопією. Індивідуальність – хромато-
мас-спектрометрією. 

Подальші дослідження були пов’язані з встановленням біологічного 
потенціалу методами in silico. З цією метою були використані молекулярний 
докінг (AutoDock 4.2.6, Open Babel 3.1.1, MGL Tools-1.5.6, BIOVIA) та веб-
платформа SwissADME. На даному етапі були встановлені показники енергії 
зв’язування та проаналізовано конформаційне розташування в активному сайті 
модельних ферментів синтезованих лігандів, а також визначена природа 
амінокислотних залишків та тип взаємодії. В подальшому були встановлені 
критерії «лікоподібності» 

Результати та їх обговорення. Враховуючі природу фармакофорних 
фрагментів досліджуваного ряду сполук було визначено цільові моделі 
ферментів, а саме: циклооксигенази-2 та ланостерол 14α-деметилази. 
Встановлено, що більшість типів хімічних взаємодій з активними центрами 
ензимів мають гідрофобну природу. Серед залишків амінокислот переважають 
аліфатичні. Для ряду сполук спрогнозовано помірну протизапальну та 
протигрибкову активності. Обрано сполуки для експерименту in vitro та in vivo в 
майбутньому. 

Висновки. Встановлені оптимальні умови та успішно реалізований синтез 
2-((5-((теофілін-7-іл)метил)-4-феніл-1,2,4-триазол-3-іл)тіо)-N-арилацетамідів. За 
допомогою сучасних методів доведено будову синтезованих речовин. 
Результати молекулярного моделювання та ADME-аналізу дозволили 
обґрунтувати перспективність подальших досліджень обраного класу сполук.  
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