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Вступ. Додавання до структури похідних 1,2,4-триазолу фармакофорного фрагменту  у вигляді 4-
метоксифенільного замісника та реакційно активної меркапто-групи дозволяє синтезувати 
потенційні біологічно активні сполуки. 
Метою роботи був синтез похідних 1,2,4-триазол-3-тіолу, до структури яких входить пара-
толільний замісник та амідна група, з подальшою оцінкою фармакологічного потенціалу 
досліджуваного ряду сполук.  
Матеріали та методи. Вихідний етилацетат в реакції взаємодії з гідразин гідратом було 
перетворено у відповідний гідразид. Одержаний продукт взаємодією з 4-метоксифеніл-
ізотіоціанатом підлягав трансформації, яка супроводжувалась конструюванням 2-ацетил-N-(4-
метоксифеніл)гідразинокарботіоаміду. Подальший етап лужної гетероциклізації сприяв 
формуванню 4-(4-метоксифеніл)-5-метил-1,2,4-триазол-3-тіолу. Синтез 2-(5-метил-4-(4-
метоксифеніл)-1,2,4-триазол-3-ілтіо)ацетамідів був здійснений шляхом взаємодії вихідного тіолу 
з хлороацетамідом та його похідними. Будова одержаних сполук була встановлена 1H ЯМР 
спектроскопією, елементним аналізом, індивідуальність була підтверджена хромато-мас-
спектрометрією. Прогнозування показників гострої токсичності та мутагенності виконано за 
допомогою програми T.E.S.T. Спектр проведених досліджень був розширений молекулярним 
докінгом досліджуваних амідів до активних центрів циклооксигенази-1 та 2, а також ланостерол 
14α-деметилази (PDB). Останнє дослідження було виконано з використанням пакету програм 
AutoDockTools-1.5.6. Залучення можливостей онлайн-сервісу Swiss-ADME дозволив 
спрогнозувати ряд фармакокінетичних та фармакодинамічних показників. 
Результати та обговорення. 2-(5-Метил-4-(4-метоксифеніл)-1,2,4-триазол-3-ілтіо)ацетаміди 
предиктивно визначаються як потенційно малотоксичні речовини з невисокою вірогідністю 
проявлення мутагенності та сприятливим профілем лікоподібності. В докінгових дослідженнях 
представлені речовини демонструють здатність до створення значної кількості хімічних зв’язків 
різної природи, що у комплексі з кількісними показниками мінімальної енергії 
комплексоутворення дозволяє оцінити можливий вплив на ланостерол 14α-деметилазу як 
високовірогідний та надає можливість окреслити природу змін активності циклооксигенази-2 як 
помірновірогідну.  
Висновки.  Формування структури 2-(5-метил-4-(4-метоксифеніл)-1,2,4-триазол-3-ілтіо)-
ацетамідів характеризується досить нескладними умовами реалізації та доступністю реагентів, що 
у поєднанні з значним потенціалом антимікозної та протизапальної активності і невисокою 
токсичністю створює підґрунтя  для подальших більш поглиблених наукових пошуків з метою 
створення біологічно активної субстанції. 
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