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Настоящая работа посвящена ациклическим продуктам взаимодействия 3,5-диа-

амино-1,2,4-триазола (гуаназола) с 4,5-карбокси замещенными фталонитрилами. Выбор 

таких соединений обусловлен тем, что 3,5-диамино-1,2,4-триазол и его производные ис-

пользуются в медицинской практике в качестве многих лекарственных препаратов, а вве-

дение карбоксильных групп придает, как правило, растворимость в воде, каталитическую 

активность, демонстрирует интересные фотофизические и фотохимические свойства. 

Сочетая ценные свойства прекурсоров, можно создать функциональные материалы с 

практически полезными свойствами. Полученные трехзвенные продукты представляют 

собой порошкообразные вещества от оранжевого до красного цвета, хорошо растворимые 

как в воде, так и в других растворителях. Для установления строения соединений был 

использован комплекс современных физико-химических методов анализа. Ациклические 

триазолзамещенные карбоксисоединения содержат в своем составе реакционные цен-

тры, способные вступать во взаимодействие с ионами различных металлов с образова-

нием прочных комплексных соединений. Нами продолжен синтетический ряд новых три-

азолсодержащих трехзвенных продуктов с ионами галлия, никеля, кобальта, который 

позволит в дальнейшем расширить возможность их практического применения и полу-

чить различного строения макрогетероциклы. Кроме этого, нами проведен прогноз спек-

тра антибактериальной активности, цитотоксичности синтезированных продуктов 

взаимодействия с помощью виртуального скрининга с использованием программы Anti-

Bac-Pred. Для оценки правильности прогноза спектров антибактериальной активности 

были проведены исследования синтезированных соединений in vitro на штаммах: 

Escherichia coli, Staphylococcus aureus, Staphylococcus Epidermidis. Показана возможность 

применения ациклических продуктов с галлием в качестве потенциального антибактери-

ального лекарственного препарата по отношению к грамотрицательным штаммам. 

Ключевые слова: трехзвенные продукты, 4,5-карбоксизамещенные фталонитрилы, металлоком-

плексы, антибактериальный скрининг, синтез, свойства 
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This work is devoted to acyclic products of the interaction of 3,5-diamino-1,2,4-triazole 
(guanazole) with 4,5-carboxy-substituted phthalonitriles. The choice of such compounds is due to 

the fact that 3,5-diamino-1,2,4-triazole and its derivatives are used in medical practice as many 
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drugs, and the introduction of carboxyl groups, as a rule, imparts solubility in water, catalytic ac-

tivity, demonstrates interesting photophysical and photochemical properties. Combining the valu-

able properties of precursors, it is possible to create functional materials with practically useful 
properties. The resulting three-component products are powdery substances from orange to red in 

color, well soluble both in water and in other solvents. To establish the structure of the compounds, 

a complex of modern physicochemical methods of analysis was used. Acyclic triazole-substituted 

carboxy compounds contain in their composition reaction centers capable of interacting with ions 
of various metals to form stable complex compounds. We have continued the synthetic series of 

new triazole-containing three-unit products with gallium, nickel, and cobalt ions, which will fur-

ther expand the possibility of their practical application and obtain macroheterocycles of various 

structures. In addition, we predicted the spectrum of antibacterial activity, cytotoxicity of the syn-

thesized interaction products using virtual screening using the Anti-Bac-Pred program. To assess 
the correctness of the prediction of the spectra of antibacterial activity, in vitro studies of the syn-

thesized compounds were carried out on strains: Escherichia coli, Staphylococcus aureus, Staph-

ylococcus Epidermidis. The possibility of using acyclic products with gallium as a potential anti-

bacterial drug against gram-negative strains is shown. 

Key words: three-unit products, 4,5-carboxy-substituted phthalonitriles, metal complexes, antibacterial 
screening, synthesis, properties 
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ВВЕДЕНИЕ 

Малые циклы (пяти- и шестичленные карбо- 
или гетероароматические соединения) являются 
строительными блоками для синтеза макромоле-
кул - функциональных материалов с заданными 
свойствами [1-13]. Разработанные методы синтеза 
позволяют получать макрогетероциклы с различ-
ным строением внутренней координационной по-
лости; включать в состав макросистемы гетероцик-
лические фрагменты, которые входят в состав мно-
гих природных биологически активных и синтети-
ческих лекарственных веществ; проводить струк-
турную модификацию по периферии [1-8]. Всё это 
служит основанием для систематического поиска 
макроциклов с практически ценными свойствами, 
в частности, биологическими.  

Макрогетероциклические соединения обычно 
получают взаимодействием 1,3-дииминоизоиндоли-
нов или 1,1-диалкокси-3-иминоизоиндолинов с 
ароматическими диаминами через стадию получе-
ния бис(1-имино-3-изоиндоленилиденамино)ари-
ленов (трехзвенные продукты, ТЗП) [1, 4, 6, 7].  

Трехзвенные продукты получают взаимо-

действием 1,3-дииминоизоиндолинов или 1,1-ди-

алкокси-3-иминоизоиндолинов с ароматическими 

диаминами в среде метанола при 40 °С. Превыше-

ние температуры резко снижает выход ТЗП за счет 

образования полиизоиндолинов и симметричных 

макроциклических соединений [1, 6-7]. ТЗП легко 

получаются при использовании мета- и пара-диа-

минов. орто-Диамины не способны образовывать 

трехзвенные продукты, что связано, по-видимому, 

с пространственными затруднениями. 

Известно [14], что трехзвенные интермеди-

аты, из которых получают макрогетероциклы, тер-

мически неустойчивы, поэтому для получения три-

азолофталоцианинов, более предпочтительным яв-

ляется использование их металлокомплексов [1, 6-7]. 

В данной работе строительными блоками 

для синтеза функциональных материалов с задан-

ными свойствами служат триазольные фрагменты-

фармакафоры и 4,5-замещенные фталонитрилы с 

карбоксигруппами. 

Выбор таких соединений обусловлен тем, 

что 3,5-диамино-1,2,4-триазол (гуаназол) 1 и его 

производные – это один из наиболее перспектив-

ных объектов для химической модификации. Эти 

соединения используются в медицинской практике 

в качестве многих лекарственных препаратов [15-17]. 

Однако, известные препараты не всегда обладают 
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достаточной эффективностью и необходимой тера-

певтической широтой, что стимулирует постоян-

ный поиск и исследование новых соединений. Вве-

дение карбоксильных групп придает, как правило, 

растворимость в воде, каталитическую активность, 

демонстрирует интересные фотофизические и фо-

тохимические свойства [18-20].  

Химия триазолсодержащих соединений давно 

известна [1, 6-7, 14-17] и продолжает привлекать 

многие научные группы интересными свойствами. 

Но на момент поставленной работы сведений о 

трехзвенных (ациклических) продуктах, содержа-

щих гуаназол и карбоксизамещенные фталонит-

рилы, не обнаружено. Аналитический обзор лите-

ратуры указывает на то, что исследования в обла-

сти продолжения синтетического ряда триазолсо-

держащих макроциклов являются актуальными, 

перспективными и представляют несомненный 

теоретический и практический интерес. Таким об-

разом, сочетая ценные свойства прекурсоров, 

можно создать функциональные материалы с прак-

тически полезными свойствами. 

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНО-МЕТОДИЧЕСКАЯ ЧАСТЬ 

Исследование проведено с использованием 

ресурсов Центра коллективного пользования науч-

ным оборудованием ИГХТУ (при поддержке Мин-

обрнауки России, соглашение № 075-15-2021-671). 

Электронные спектры поглощения (ЭСП) в 

видимой и УФ-областях регистрировали на спек-

трофотометре HITACHI U-2001 при комнатной 

температуре, в кварцевых прямоугольных кюветах 

толщиной 1-10 мм. 

ИК спектры регистрировали на спектро-

метре AVATAR 360 FT-IR. Образцы для ИК спек-

тров в виде таблеток готовили тщательным расти-

ранием образца в KBr и прессованием, или раство-

рением в органическом растворителе и нанесе-

нием раствора на КРС с дальнейшим испарением 

растворителя. 

Определение молекулярных масс органи-

ческих молекул проводилось на масс-спектрометре 

времяпролетном с матрично-ассоциированной ла-

зерной десорбцией AXIMA Confidence. MALDI-

TOF масс-спектры получены на масс-спектрометре 

Shimadzu Biotech Axima Confidence в режиме поло-

жительных ионов с использованием в качестве мат-

рицы - DHB (2,5-дигидроксибензойная кислота), 

CHCA (α-циано-4-гидроксикоричная кислота). Об-

разцы готовили растворением исследуемого соеди-

нения в хлороформе (С = 10-4 – 10-5 моль/л). 

Тонкослойную хроматографию (ТСХ) про-

водили на алюминиевых пластинах, покрытых 

слоем силикагеля 60 F254 (E. Merck). Для колоноч-

ной хроматографии использовали силикагель 

марки Silica 60 0,05–0,20 мм (Macherey-Nagel).  

Дополнительно был использован метод 

рентгеноспектрального микроанализа (совмещен-

ный с СЭМ) для полуколичественной оценки кон-

центрации химических элементов в исследуемых 

образцах. 

Синтез гуаназола 1 проводили по известной 

методике [1, 4, 6] реакцией циклизации дицианди-

амида и гидразин гидрата. Синтез 4,5-ди(4-кар-

боксифенилсульфанил)фталонитрила 2 вели по из-

вестной методике [18]. 

Синтез 4,5-ди(2-карбоксифенокси)фталонит-

рила (3): 1 г (0,004 моль) 4-бром-5-нитрофталонит-

рила и 1,1 г (0,008 моль) салициловой кислоты рас-

творяли в 50 мл ДМФА, а 1.1 г (0,008 моль) поташа 

растворяли в 2 мл воды. Затем водный раствор по-

таша вливали в смесь ДМФА, 4-бром-5-нитрофта-

лонитрила и салициловой кислоты. Полученную 

смесь нагревали при температуре 70 °С в течение 

12 ч при постоянном перемешивании. Далее от-

фильтровывали на бумажном фильтре полученную 

смесь и промывали изопропиловым спиртом. Вы-

ход: 1,42 г (89 %). Найдено, %: С 66,03; N 6,95; H 

3,44. Вычислено, %: С 66,17; N 7,02; H 3,01. 

С22H12N2O6. ММ 400. MALDI-TOF (CHCA) m/z: 

399 [M+H]+. ИК спектр, см-1: 3445 (-OH), 2234 

(C≡N), 1706 (C=O), 1228 (Ar-O-Ar). 1Н ЯМР (500 MHz, 

DMSO-d6), δ, м.д.: 8,33 с (Н1, 2Н), 7,99-7,95 м (Н2, 

2Н), 7,75-7,73 м (Н5, 2Н), 7,43-7,32 м (Н3, 2Н), 6,91-

6,75 м (Н4, 2Н). 

Общая методика получения трехзвенных 

продуктов (ТЗП) на основе 3,5-диамино-1,2,4-три-

азола [1, 4, 6]: соответствующий фталонитрил 2-3 

добавляли к раствору метилата натрия при 20-25 °С 

и перемешивали при этой температуре в течение 2 ч. 

После выдержки в реакционную массу вносили 

хлорид аммония и гуаназол 1 и поднимали темпе-

ратуру до 40 °С. При этой температуре реакцион-

ную смесь выдерживали 8 ч. По окончании вы-

держки реакционную массу охлаждали и выливали 

в воду. Выпавший осадок отфильтровывали и про-

мывали водой, эфиром и высушивали на воздухе. 

Синтез 3,5-бис-(5(6)-4(5)-ди(4-карбокси-

феноксифенилсульфанил)-3-иминоизоиндолин-

1-илиденамино)-1,2,4-триазола (4) проводили по 

известной методике [1, 4, 6] взаимодействием 0,4 г 

(1 ммоль) гуаназола 1 и 0,86 г (2 ммоль) 4,5-ди(4-

карбоксифеноксифенилсульфанил)фталонитрила 2 

в присутствии метилата натрия. Выход: 1,0 г (60 %). 

Продукт не плавится при нагревании до 250 °С. ИК 

спектр (КBr) ν, см-1: 3411 см-1 (-ОН), 1718 см-1 (C=O), 
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1258 см-1 (Ar-O-Ar), 1078 см-1 (N=N), 766 см-1 (C-N). 

ММ 963,10. MALDI-TOF (CHCA) m/z: 963.436 [M]+. 

Синтез 3,5-бис-((5(6)-4,5-ди(2-карбоксифе-

нокси)-3-иминоизоиндолин-1-илиденамино)-1,2,4-

триазола (5) проводили по известной методике [1, 4, 6] 

взаимодействием 0,4 г (1 ммоль) гуаназола 1 и 0,8 г 

(2 ммоль) 4,5-ди(2-карбоксифенокси)фталонитрила 3 

в присутствии метилата натрия. Выход: 1,35 г (77 %). 

ММ 899,19. MALDI-TOF (DHB) m/z: 896,25 [M]+. 

Общая методика получения металлоком-

плексов замещенных бис(1-имино-3-изоиндоли-

нилиденамино)триазолов: смесь, состоящую из 

(0,5 ммоль) соответствующего ТЗП 4-5 и (0,5 ммоль) 

ацетатов металлов (Ni, Co, Ga) в 15 мл 2-этоксиэта-

нола, выдерживали при температуре 80 °С в тече-

ние 90 мин. Затем реакционную массу выливали в 

воду, выпавший осадок отфильтровывали, промы-

вали водой, метанолом и высушивали.  

Синтез [3,5-бис-(5(6)-4(5)-ди(4-карбокси-

феноксифенилсульфанил)-3-иминоизоиндолин-1-

илиденамино)-1,2,4-триазола]никель(II) (6) прово-

дили в соответствии с методикой, опубликованной в 

работе [4, 8]. Смесь, состоящую из 0,31 г (0,5 ммоль) 

соответствующего ТЗП 4 и 0,08 г (0,5 ммоль) аце-

тата никеля Ni(CH3COO)2·4H2O в 15 мл 2-этокси-

этанола, выдерживали при температуре 80 °С. За-

тем реакционную массу выливали в воду, выпав-

ший осадок отфильтровывали, промывали водой, 

метанолом и высушивали. Выход: 0,17 (50%). MM 

1078,04. MALDI-TOF (DHB), m/z: 1080,43 [M+3H+].  

Синтез [3,5-бис-(5(6)-4(5)-ди(4-карбокси-

феноксифенилсульфанил)-3-иминоизоиндолин-1-

илиденамино)-1,2,4-триазола]кобальт(II) (7) про-

водили в соответствии с методикой, опубликован-

ной в работе [4, 8].Смесь, состоящую из 0,31 г 

(0,5 ммоль) соответствующего ТЗП 4 и 0,08 г 

(0,5 ммоль) ацетата кобальта Со(CH3COO)2·4H2O 

в 15 мл 2-этоксиэтанола, выдерживали при темпе-

ратуре 80 °С. Затем реакционную массу выливали 

в воду, выпавший осадок отфильтровывали, про-

мывали водой, метанолом и высушивали. Выход: 

0,14 (43%). Найдено, %: MM 1078,03. MALDI-TOF 

(DHB), m/z: 1079,38 [M+H]+.  

Синтез [3,5-бис-(5(6)-4-(4-карбоксифенок-

сифенилсульфанил)-5-нитро)-3-иминоизоиндо-

лин-1-илиденамино)-1,2,4-триазола]галлий (III) (8) 

проводили в соответствии с методикой, опублико-

ванной в работе [4, 8].Смесь, состоящую из 0,31 г 

(0,5 ммоль) соответствующего ТЗП 4 и 0,08 г 

(0,5 ммоль) ацетата галлия Ga(СН3СОО)3 в 15 мл 

2-этоксиэтанола, выдерживали при температуре 

80 °С. Затем реакционную массу выливали в воду, 

выпавший осадок отфильтровывали, промывали 

водой, метанолом и высушивали. Выход: 0,16 (51%). 

Найдено, %: MM 1029,00. MALDI-TOF (DHB), m/z: 

1031,01 [M+2H]+.  

Синтез [3,5-бис-(4,5-ди(2-карбоксифенокси)-

3-иминоизоиндолин-1-илиденамино)-1,2,4-триа-

зола]кобальт(II) (9) проводили в соответствии с ме-

тодикой, опубликованной в работе [4, 8].Смесь, со-

стоящую из 0,58 г (0,5 ммоль) соответствующего 

ТЗП 5 и 0,17 г (0,5 ммоль) ацетата кобальта 

Со(CH3COO)2·4H2O в 15 мл 2-этоксиэтанола, вы-

держивали при температуре 80 °С. Затем реакцион-

ную массу выливали в воду, выпавший осадок от-

фильтровывали, промывали водой, метанолом и 

высушивали. Выход: 2,21 (35 %). MM 1014,12. 

MALDI-TOF (DHB), m/z: 1038,01 [M+Na+H]+. 

Синтез [3,5-бис-(4,5-ди(2-карбоксифенокси)-

3-иминоизоиндолин-1-илиденамино)-1,2,4-триа-

зола]никель(II) (10) проводили в соответствии с 

методикой, опубликованной в работе [4, 8]. Смесь, 

состоящую из 0,58 г (0,5 ммоль) соответствующего 

ТЗП 5 и 0,17 г (0,5 ммоль) ацетата кобальта 

Ni(CH3COO)2·4H2O в 15 мл 2-этоксиэтанола, вы-

держивали при температуре 80 °С. Затем реакцион-

ную массу выливали в воду, выпавший осадок от-

фильтровывали, промывали водой, метанолом и 

высушивали. Выход: 2,21 (47 %). MM 1013,12. 

MALDI-TOF (DHB), m/z: 1036,01 [M+Na]+. 

Синтез [3,5-бис-(4,5-ди(2-карбоксифенокси)-

3-иминоизоиндолин-1-илиденамино)-1,2,4-триазо-

ла]галлий(III) (11) проводили в соответствии с ме-

тодикой, опубликованной в работе [4, 8].Смесь, со-

стоящую из 0,58 г (0,5 ммоль) соответствующего 

ТЗП 5 и 0,17 г (0,5 ммоль) ацетата кобальта 

Ga(CH3COO)3 в 15 мл 2-этоксиэтанола, выдержи-

вали при температуре 80 °С. Затем реакционную 

массу выливали в воду, выпавший осадок отфиль-

тровывали, промывали водой, метанолом и высу-

шивали. Выход: 2,21 (53 %). MM 965,10. MALDI-

TOF (DHB), m/z: 967 [M+2H]+. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 

Бис(1-имино-3-изоиндоленилиденамино)ари-

лены (ТЗП) являются ациклическими продуктами вза-

имодействия 1,3-дииминоизоиндолинов или 1,1-ди-

алкокси-3-иминоизоиндолинов с ароматическими 

диаминами в среде метанола при 40 °С. В качестве 

диамина в настоящей работе использовался гуана-

зол 1 (схема 1). В основе получения алкоксиимино-

изоиндоленинов, являющихся важными промежу-

точными продуктами в синтезе ТЗП, лежит реак-

ция фталонитрила и его замещенных с алкоголя-

тами щелочных металлов в спиртовой среде [1, 4, 6]. 

Фталонитрил в сильно поляризующей спиртовой 



 

Т.В. Кустова и др. 

 

66   Изв. вузов. Химия и хим. технология. 2022. Т. 65. Вып. 8 

 

 

среде переходит в биполярный ион, который, при-

соединяя молекулу алкоголята щелочного металла, 

переходит в производное изоиндоленина. 

 

 
Схема 1. 

Scheme 1. 

 

R1 = R2= SC6H4(4-COOH) (2, 4), R1=R2= OC6H4(2-

COOH) (3, 5), I = MeONa, MeOH, 20 °С, 1,5-2 ч;  

II = 3,5-диамино-1Н-1,2,4-триазол 1, 40 °С, 8 ч. 

Синтез осуществлялся аналогично извест-

ной методике: соответствующий фталонитрил 2, 3 

добавляли к раствору метилата натрия при 20-25 °С 

и перемешивали в течение 2 ч. После выдержки в 

реакционную массу вносили хлорид аммония и гу-

аназол 1 и поднимали температуру до 40 °С. При 

этой температуре реакционную смесь выдержи-

вали 8 ч. По окончании выдержки реакционную 

массу охлаждали и выливали в воду. Выпавший 

осадок отфильтровывали и промывали водой, эфи-

ром и высушивали на воздухе. 

В масс-спектрах полученных соединений 

4-5 присутствуют пики целевых продуктов, а также 

продуктов фрагментации. Совпадение значений 

m/z с массой молекулярного иона, а также характе-

ристичных распределений молекулярных ионов с 

расчетными значениями является подтверждением 

состава соединений. Молекулярный ион трехзвен-

ного продукта 4 MALDI-TOF (CHCA) m/z: 963,436 

соответствует молекулярной массе ТЗП [M]+. 

В электронных спектрах поглощения всех 

ТЗП отсутствуют полосы поглощения в видимой 

области, но практически все они содержат интен-

сивные полосы в области 330 – 400 нм, обусловлен-

ные, по-видимому, наличием перекрещивающейся 

системы сопряжения, которую можно обнаружить 

у данных соединений. 

Полученные трехзвенные продукты пред-

ставляют собой порошкообразные вещества от 

оранжевого до красного цвета, хорошо раствори-

мые как в воде, так и в спирте, в хлороформе. Для 

установления строения соединений были исполь-

зованы методы ИК-спектроскопии, элементного 

анализа, а также данные масс-спектрометрии. 
В ИК спектрах соединений 4-5 присут-

ствуют полосы поглощения в области 3420-3292 см-1 

и 1590-1530 см-1, вызванные валентными и дефор-

мационными колебаниями связей H–N имино-

групп, в области 1500-1450 см-1, отвечающие ва-

лентным колебаниям связей С=С ароматических 

систем. Все ТЗП содержат в своем составе реакци-

онные центры, способные вступать во взаимодей-

ствие с ионами различных металлов с образова-

нием прочных комплексных соединений. Трех-

звенные интермедиаты, из которых получают мак-

рогетероциклы, термически неустойчивы, поэтому 

для получения триазолофталоцианинов, более 

предпочтительным является использование их ме-

таллокомплексов [1, 4, 6]. В связи с этим нами по-

лучены металлокомплексы 6-11 с ацетатами метал-

лов (Ni, Co, Ga) в 15 мл 2-этоксиэтанола при тем-

пературе 80 °С в течение 90 мин (схема 2). Затем 

реакционную массу выливали в воду, выпавший 

осадок отфильтровывали, промывали водой, мета-

нолом и высушивали. 

 

 
Схема 2. 

Scheme 2. 

 

R1 = R2= SC6H4(4-COOH) (4, 6-8), R1=R2= OC6H4(2-

COOH) (5, 9-11), I = М(CH3COO)2, EtOC2H4OH, 80 °С, 

90 мин. M = Ni (a), Co (b), Ga (c) 

Контроль за процессом образования ком-

плексов осуществлялся с помощью тонкослойной 

хроматографии. Дополнительно для полуколиче-

ственной оценки концентрации химических эле-

ментов в исследуемых образцах был использован 

метод рентгеноспектрального микроанализа (сов-

мещенный с СЭМ). 

Одной из наиболее важных задач фарма-

цевтической химии является поиск и разработка 

безопасных лекарственных препаратов. Создание 

новых лекарственных веществ – трудоемкий и дли-

тельный процесс. С целью снижения временных 

затрат на поиск молекулы с заданными свойствами 

и наименьшим токсическим действием были разра-

ботаны программы (PASS, CLC-Pred и Anti-Bac-

Pred), позволяющие прогнозировать наличие био-

логических и антибактериальных свойств по 

структурной формуле соединения [19-24]. Резуль-

таты прогноза биологической активности соедине-

ния выдаются программой PASS в виде спектра 

биологической активности, который включает упо-

рядоченный список названий определенных актив-

ностей и вероятностей: Ра – «быть активным», Рi − 

«быть неактивным». 
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Программа выполняет упорядочение по 

убыванию разности (Ра – Рi), соответственно, чем 
больше величина Pa и чем меньше величина Pi, тем 

больше шанс обнаружить данную активность в 
эксперименте. Средняя точность прогноза может 

достигать свыше 90%. 
Прогнозирование спектра биологической 

активности с использованием программы PASS 
позволило сделать вывод о том, на действие каких 

ферментов с наибольшей вероятностью будет ока-
зывать влияние исследованные структуры (табл. 1). 

 
Таблица 1  

Прогноз спектра биологической активности 

галлиевых комплексов на ферменты 

Table 1. Prediction of the spectrum of biological activity 

of gallium complexes on enzymes 

Pa Pi Activity 

0,910 0,001 
Antineoplastic (non-Hodgkin's lym-

phoma) 

0,895 0,002 Macular degeneration treatment 

0,887 0,002 Antineoplastic (multiple myeloma) 

0,873 0,005 Apoptosis agonist 

0,687 0,007 
Aminobutyraldehyde dehydrogenase 

inhibitor 

 

Исследования показали, что молекулы ТЗП 

с галлием 8, 11 с вероятностью 90,9-91% может 

проявлять свойства против неходжкинской лим-

фомы (заболевание, при котором в лимфатической 

системе образуются злокачественные раковые 

клетки). Кроме того, этот трехзвенный продукт по-

тенциально способен ингибировать киназы рецеп-

тора тромбоцитарного фактора роста (Ра = 0,687; 

Рi = 0,007), т. е. регулировать пролиферацию, диф-

ференцировку, рост клеток и развитие онкологиче-

ских заболеваний. 

С использованием программы Anti-Bac-Pred 

мы определили возможность применения в медицине. 

 
Таблица 2 

Возможность применения галлиевых комплексов 8, 

11 в медицине 

Table 2. Possibility of application of gallium complexes 

8, 11 in medicine 

Наименование бактерии Pa 

Yersinia pestis 0,3467 

Bacteroides stercoris 0,3374 

Parabacteroides merdae 0,3198 

Shigella sp. 0,3184 

Bacteroides uniformis 0,3179 
 

Прогноз спектра антибактериальной актив-

ности показал, что трехзвенные продукты 8, 11 мо-

жет быть активен по отношению к грамотрицатель-

ному штамму из семейства Yersinia pestis "чумная 

палочка" и Bacteroides stercoris с вероятностью 34-

35%, т.е. возможно включение данной молекулы в 

состав лекарственного препарата, который потен-

циально сможет применяться для лечения различ-

ных гнойно-воспалительных заболеваний после 

травм, оперативных вмешательств, инструмен-

тальных исследований, при онкопатологиях или 

иммунодефиците, такие как перитонит, абсцессы, 

эндокардит, сепсис, тонзиллит, пародонтоз. Бакте-

роиды являются причиной более чем половины 

всех внутрибрюшинных анаэробных инфекций. 

Бактероиды часто вызывают поражение женских 

внутренних половых органов: цервициты, эндо-

метриты, аднекситы, инфекции в малом тазу. Об-

наруживают бактероиды и при простатитах, хрони-

чески протекающих осложнённых уретритах у 

мужчин, у пациентов с упорным течением заболе-

вания и частыми рецидивами. С вероятностью 

27,33% данные молекулы проявляет противомик-

робную активность по отношению к грамположи-

тельному штамму бактерий Clostridium ramosum. 

Эта бактерия присутствует в микрофлоре кишеч-

ника здорового человека, но при патологии вызы-

вает излишнее всасывание жиров. Таким образом, 

потенциально галлиевые металлокомплексы ацик-

лических трехзвенных продуктов 8, 11 могут быть 

использованы при лечении ожирения. 

Для оценки правильности прогноза спек-

тров антибактериальной активности мы провели ис-

следование на базе Областного противотуберкулез-

ного диспансера имени М.Б. Стоюнина на трех штам-

мах бактерий: Escherichia coli, Staphylococcus aureus, 

Staphylococcus Epidermidis. Результаты исследова-

ния показали, что полученные соединения не про-

являют антибактериальной активности по отноше-

нию к этим штаммам, кроме галлиевых комплексов 

8, 11. Это подтверждают и данные антибактериаль-

ного скрининга, поэтому исследования в данном 

направлении будут продолжены. 

ВЫВОДЫ 

Таким образом, в результате настоящей ра-

боты получены новые данные о триазолсодержа-

щих соединениях, которые расширяют наши зна-

ния о свойствах исследуемого класса гетероцикли-

ческих веществ. Продолжен синтетический ряд но-

вых триазолсодержащих трехзвенных продуктов с 

ионами галлия, никеля, кобальта, который позво-

лит в дальнейшем расширить возможность их 

практического применения и получить различного 

строения макрогетероциклы. Проведен прогноз 

спектра антибактериальной активности, цитоток-
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сичности синтезированных продуктов взаимодей-

ствия с помощью виртуального скрининга с ис-

пользованием программы Anti-Bac-Pred. Исследо-

вана антибактериальная активность синтезированных 

соединений in vitro на штаммах: Escherichia coli, 

Staphylococcus aureus, Staphylococcus Epidermidis. 

Показана возможность применения ациклических 

продуктов с галлием в качестве потенциального 

антибактериального лекарственного препарата к  

грамотрицательным штаммам. 
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