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Мова дисертації:
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Тема дисертації:
1. Використання мультикомпонентних та доміно-реакцій для синтезу похідних 2-тіоксо-2,3-
дигідро[1,3]тіазолів

2. Uses of multicomponent and domino-reactions for synthesis of derivatives of 2-thioxo-2,3-dihydro[1,3]thiazoles

Реферат:
1. Об’єкти дослідження: Трикомпонентна конденсація органічних ізотіоціанатів, сірки та
ціанометиленактивних сполук. Мета: Проведення дослідження синтетичних можливостей
мультикомпонентної конденсації органічних ізотіоціанатів, сірки та ціанометиленактивних сполук. Методи:
Син-тез похідних 2-тіоксо-2,3-дигідро[1,3]тіазолів; синтез комбінаторних бібліотек похідних 2-тіоксо-2,3-
дигідро[1,3]тіазолів; аналіз структурних особливостей одержаних речовин за допомогою сучасних фізико-
хімічних методів дослідження: спектроскопії ЯМР, хромато-мас-спектрометрії, рентгеноструктурного та
елементного аналізів; комп’ютерне прогнозування спектру біологічної активності бібліотек сполук на основі
розроблених темплейтів з використанням комп’ютерної програми PASS, проведення первинного
біологічного скринінгу синтезованих сполук. Вивчено: Досліджені можливості хімічних перетворень
трикомпонентної реакції органічних ізотіоціанатів, сірки та ціанометиленактивних сполук при введенні в
реакцію речовин бідентатної хімічноїприроди, речовин з додатковими хімічно активними угрупуваннями та



додаткових компонентів. Синтезовані нові, не описані в літературі речовини. Деякі з них мають фрагме-нти
двох нових, невідомих раніше конденсованих гетероцик-лічних систем. Досліджено нові мультикомпонентні
та тандемні перетворення, а також нові однореакторні процеси, що є прогресивним кроком для створення
методології і технології синтезу речовин даної групи. У результаті проведених досліджень синтезовано 144
неописаних у літературі сполук, структура яких підтверджена даними сучасних фізико-хімічних методів
аналізу (1Н, 13С ЯМР-спектроскопії, елемен-тного та рентгеноструктурного аналізу, мас-спектрометрії). За
допомогою комп’ютерної програми PASS було проведено прогнозування біологічної активності для
систематичних рядів вивчених речовин. Аналіз отриманих результатів дозволив встановити деякі
закономірності між їх будовою та біологічною дією. Результати біологічних досліджень довели наявність
вираженої антимікробної дії деяких синтезованихречовин. Ступіньвпровадження: Отримані результати мо-
жуть бути використані для синтезу масивів речовин на основі синтезованих сполук для розширеного пошуку
біологічно-активних речовин та оптимізації фізико-хімічних параметрів речовин зі вже відомими
біологічними властивостями шляхом синтезу комбінаторних бібліотек на основі розроблених темплейтів.

2. Investigation objects: three-component condensation of CH-acidic nitriles, organic isothiocyanates and sulphur.
Purpose: research of three-component condensation of CH-acidic nitriles, organic isothiocyanates and sulphur
while using bifunctional re-agents and introducing additional components to reactionary medium. Methods: The
synthesys of 2-thioxo-2,3-dihydro[1,3] thiazole derivatives, development of combinatorial libraries technology
based on the obtained compounds, computer prog-noses of biological activity of the combinatorial libraries and
biological screening for anti-microbial activity of the obtained compounds. Has been established: Double
heterocyclization with cyanoacetamides, sulphur and isothiocyanates using re-agents possessing double
cyanomethylene-active function has been studied. It has been proved that these compounds are really easy-
forming and the process accomplishment does not require extra conditions for activating the second
cyanoacetamide cen-tre. It has been determined that 2-carbometh¬oxiphen¬yliso¬thio¬cya¬nate and its
derivatives' joining the reaction entails a dom-ino-reaction with closure of the two heterocycles at once and
excreting agents of 1-thi¬oxo¬[1,3]¬thiazolo¬[3,4-?]¬qui¬na¬zo¬li¬ne-5(4H)-one heterocyclic system which had
not been described yet. Malononitrile condensation with isothiocyanates was per-formed followed by excretion of
derivatives of 4,6-diamino-2-thioxo-1,2-dihydro-3,5-piridine¬carbo¬di¬nit¬rile. In case of 2-
carbomethoxiphenylthiocyanate joining the reaction, thermal cyclization becomes possible with excreting an
agent of 3-amino-6-oxo-1-thioxo-5,6-dihydro-1H-pirido[1,2-?]-quinazoline-2,4-dicarbonitrile hete¬ro¬cycle
which had not been described yet. Synthesis of novel heterocyclic systems has been performed due to combining
biofunctionalities possessed by de-rivatives of methylene-active and isothiocyanatic nature, and on account of
introducing additional components to reactionary medium. Degree of application: The results obtained can be
used for newcombinatorial libraries syntheses which can use in drug research and development.
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