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1. Дослідження синтетичних, фізико-хімічних і біологічних властивостей 4-аміно-5-R-1,2,4-триазол-3-тіолу

2. Investigation of synthetic, physicochemical and biological properties of 4-amino-5-R-1,2,4-triazole-3-thiol

Реферат:
1. Дисертаційна робота присвячена пошуку нових ефективних безпечних сполук серед похідних 4-аміно-5-
метил-4Н-1,2,4-триазол-3-тіолів з потенційною протимікробною, протигрибковою, актопротекторною,
антипіретичною активністю; встановленню певних залежностей «хімічна структура – біологічна дія» та
рекомендаціям стосовно подальших досліджень для сполук-лідерів вищевказаного ряду. Синтез 4-
(ариліденаміно)-5-метил-4Н-1,2,4-триазол-5-тіолів взаємодією тіолів з ароматичними альдегідами в
середовищі ацетатної кислоти. Встановлено, що при додаванні подвійної кількості натрію борогідриду
проходить відновлення іміно-групи до вторинного аміну. Синтезовані відповідні основи Шифа, Маніха.



Синтез 5-метил-3-алкіллтіо-N-(4-нітробензіліденаміно)-4Н-1,2,4-триазол-4-аміни та проведені квантово-
хімічні розрахунки направленості термодинамічного вигідного утворення продукту. В подальшому вивчалась
реакція алкілування з галогеналканами, при цьому синтезовано ряд S-алкілпохідних та ряд біс-похідних.
Синтезовані також 2-((ариліденаміно)-3-метил-4-H-1,2,4-триазол-3-іл)тіо)ацетатні кислоти, визначені
константи іонізації (pKa), в подальшому була вивчена гетероциклізація у присутності надлишку оксид-
трихлориду фосфору. Будову синтезованих сполук встановлено за допомогою сучасних інструментальних
методів аналізу (ІЧ- та 1H-ЯМР-спектроскопія, елементний аналіз, мас-спектрометрія). За результатами
PASS Online була встановлена можлива ймовірність прояву у нових синтезованих речовин протимікробної,
протигрибкової, рістстимулюючої, актопротекторної та антиоксидантної дії. Встановлено, що за
класифікацією К. К. Сидорова сполуки належать до IV класу токсичності (малотоксичні речовини).
Протимікробна дія найбільш виражена у бензиліденгідразидів 4-аміно-3-(4-трет-бутилфеніл)-1Н-1,2,4-
тріазол-5-тіону, які мають в бензиліденовому фрагменті молекули такі замісники, як флуор, хлор та
нітрогрупу, або залишок 5-нітрофурану. «Сполука-лідер» 4-((4-метоксибензиліден)аміно)-5-метил-4Н-1,2,4-
триазол-3-тіол, яка проявляє актопротекторну та рістстимулюючу дію, є малотоксичною, добре
розчиняється в воді та має просту методику одержання, рекомендована для подальших досліджень. Для
даної субстанції розроблено та затверджено проект МКЯ.

2. The dissertation is devoted to the search for new effective safe compounds among derivatives of 4-amino-5-
methyl-4H- 1,2,4-triazole-3-thiols with potential antimicrobial, antifungal, actoprotective, antipyretic activity;
establishing certain dependencies "chemical structure biological activity" and recommendations for further
research for compounds-leader of the above series. Synthesis of 4-(arylidenamino)-5-methyl-4H-1,2,4-triazole-5-
thiols by the interaction of thiols with aromatic aldehydes in acetic acid. It was found that the addition of twice the
amount of sodium borohydride reduces the imino group to the secondary amine. The corresponding bases of
Schiff and Manich were synthesized. Synthesis of 5-methyl-3-alkylthio-N-(4-nitrobenzylideneamino)-4H-1,2,4-
triazol-4-amines and quantum chemical calculations of the direction of thermodynamically advantageous product
formation were performed. Subsequently, the alkylation reaction with haloalkanes was studied, and a few S-alkyl
derivatives and a few bis-derivatives were synthesized. Also synthesized 2-((arylidenamino)-3-methyl-4-H-1,2,4-
triazol-3-yl)thio)acetic acid, determined ionization constants (pKa), subsequently studied heterocyclization in the
presence of excess oxide-phosphorus trichloride. The structure of the synthesized compounds was established
using modern instrumental methods of analysis (IR and 1H-NMR spectroscopy, elemental analysis, mass
spectrometry). According to the results of PASS Online, the possible probability of antimicrobial, antifungal,
growth-stimulating, actoprotective and antioxidant effects in the newly synthesized substances was established. It
is established that according to K. Sidorov's classification compounds belong to the IV class of toxicity (low-toxic
substances). The antimicrobial effect is most pronounced in benzylidene hydrazides of 4-amino-3-(4-tert-
butylphenyl) -1H-1,2,4-triazole-5-thione, which have in the benzylidene fragment of the molecule such
substituents as fluorine, chlorine and nitro group, or a residue of 5-nitrofuran. "Lead compound" 4-((4-
methoxybenzylidene)amino)-5-methyl-4H-1,2,4-triazole-3-thiol, which has an actoprotective and growth-
promoting effect, is low-toxic, soluble in water and has a simple method of obtaining, recommended for further
research. A MCY project has been developed and approved for this substance.
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