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токсичність, комп’ютерний прогноз, скаффолд. 
 
Вступ. Модифіковані молекули тіоурацилів – це малі молекули із 

тіоурацильним скаффолдом та широким спектром фармакологічних 
властивостей. Такі сполуки містять гетероциклічні кільцеві системи та мають 
різноманітну фармакологічну дію: протипухлинну, кардіотонічну, 
антигіпертензивну тощо [1].  

Раніше нами були синтезовані нові похідні N-заміщених сукцинімідів 
шляхом взаємодії відповідних малеїнімідів із заміщеним 2-тіоурацилом. Була 
синтезована нова сполука N-р-метоксифеніл-3-[4-гідрокси-2-тіопіримідин-6-
іламіно]сукцинімід (І).  

Оскільки аналоги сполуки І мають ЛД50 708 мг/кг та  потенціюють судомну 
дію коразолу, що призводить до 100% загибелі тварин, нами була проведена 
ідентифікація структури сполуки І спектральними методами та досліджені 
параметри її токсичності за програмою комп’ютерного прогнозування 
токсичності. 

Матеріали та методи. Спектральні методи – УФ-, ІЧ-. УФ-спектри 
записані на “Perkin Elmer” з УФ-детектором (“Perkin”, Germany). ІЧ-спектри 
вимірювали на спектрофотометрі UR-20 (“Charles Ceise Hena”, Germany) в 
таблетках KBr. Комп’ютерний аналіз за програмою Swiss Target Predictio, ADME, 
Protox-II.  

Результати та їх обговорення. З метою ідентифікації  сполуки І записано 
її УФ- та ІЧ-спектри. УФ-спектр характеризується  �мах при 218, 244, 272  нм. В 
ІЧ-спектрі  спостерігаються інтенсивні смуги непласких деформаційних 
коливань зв’язків С–Н 600–900 см–1, �С=О, -OCH3  та-SH. 

Висновки. За допомогою програми Protox-II проаналізовано особливості 
хімічної будови та параметри токсичності синтезованої сполуки І:  клас 
токсичності – 4,  LD50 сполуки 2000 мг/кг, виявлено біомішені токсичного впливу 
сполуки І. 
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