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Показано, что 3-[2-(4-алкоксифенил)хинолин-4-ил]-4-фенил-4,5-дигидро-1Н-1,2,4-три-

азол-5-тионы реагируют с 4-гидрокси-3-нитробензилхлоридом в присутcтвии гидроксида калия 

в тионной таутомерной форме, с другими бензилхлоридами – в тиольной форме с образова-

нием N- или S-замещенных производных 1,2,4-триазолов. Проведен докинг анализ с использо-

ванием программного пакета Auto Dock Vina и исследована антиоксидантная активность сое-

динений. 

Рис. 1, табл. 1, Библ. cсылок 20. 

 

Известно, что 1,2,4-триазол-3-тиолы существуют в тион-тиольной 

таутомерной форме и с электрофилами могут реагировать как по SH-, 

так и по NH-группе гетероцикла. 

Ранее нами было доказано, что 1,2,4-триазол-3-тиолы, содержащие в 

положении 4 аминогруппу, aллильный, фенильный, бензильный, а в по-

ложении 5 – арильный или феноксиметильный заместители, реагируют 

с 4-гидрокси-3-нитробензилхлоридом в присутствии гидроксида калия в 

тионной таутомерной форме с образованием N-замещенных триазолов 

[1]. В тех же условиях с другими бензилхлоридами, а также с метило-

вым эфиром 5-хлорметилфуран-2-карбоновой кислоты получаются S-
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производные 1,2,4-триазолов [1,2]. При отсутствии заместителя в поло-

жении 4 реакция с 4-гидрокси-3-нитробензилхлоридом приводит к S-за-

мещенным 1,2,4-триазолам [3]. 

В продолжениe этих исследований в представленной работе 

показано, что 3-[2-(4-алкоксифенил)хинолин-4-ил]-4-фенил-4,5-дигидро-

1Н-1,2,4-триазол-5-тионы (соединения 11-15) взаимодействуют с 4-гид-

рокси-3-нитробензилхлоридом в присутствии гидроксида калия в тион-

ной таутомерной форме с образованием N-(4-гидрокси-3-нитробен-

зил)замещенных триазол-5-тионов (17-21), a cоединениe 12 реагируeт с 

бензил-(22), 4-метокси-3-нитробензил-(23) и 4-метокси-3-бромбензилхло-

ридом (24) в присутствии эквимольного количества гидроксида калия в 

тиольной форме с образованием соответствущих S-триазолов (соедине-

ния 25-27). 

Исходные гидразиды 2-(4-алкоксифенил)хинолин-4-карбоновых кис-

лот (1-5) [4] поставлены в реакцию с фенилизотиоцианатом и получен-

ные N4-фенилтиосемикарбазиды 6-10 циклизованы гидроксидом калия в 

сooтветствующие тионы 11-15. Ниже приведена общая схема синтеза 

соединений 6-27. 
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R1 = CH3 (1,6,11,17), C2H5 (2,7,12,18), C3H7 (3,8,13,19), C4H9 (4,9,14,20), 

C5H11(5,10,15,21). R1=R2=H (25), R1=CH3O, R2=NO2 (26), R1=CH3O, 

R2=Br (27). 

 

При доказательстве структуры соединений использованы данные 

ЯМР1Н, 13С и ИК-спектров, а также результаты спектров предыдущих 

работ [1-3,5]. В ЯМР1Н спектрах 17-21 сигнал от NСН2-арил проявляется 

при 5.57 м.д., a SСН2-группы (соединения 25-27) – при 4.59 м.д., что до-

казывает N-замещение в соединениях 17-21. Известно, что химические 

сдвиги сигнала NСН2 обычно проявляются на 1 м.д. в более слабом 

магнитном поле, чем сигнал SСН2-группы. В ИК-спектрах соединений 6-

15 и 17-21 сигналы в области 1230-1240 см-1 относятся к С=S-группе, что 

близко к данным для С=S групп, приведенным для тиосемикарбазидов 

и меркаптотриазолов в работе [6]; для соединений 11-15 сигналы NH-

группы проявляются в области 3100-3300 см-1. 

В настоящее время известен ряд таргетных препаратов, которые яв-

ляются блокаторами онкогенных рецепторов тирозинкиназы и в пред-

клинических испытаниях оказались эффективными при лечении опухо-

лей молочной железы (нератиниб) [7,8], разных форм злокачественной 

лейкемии (зарнестра) [9,10], ракa коры надпочечников, яичников, мо-

лочной железы, легкого и ряда других опухолей (линситиниб) [11-13], 

кабозантиниб [14,15]. Эти соединения в своей структуре содержат хи-

нолин, другие гетероциклы и бензольные кольца с заместителями и об-

ладают высокой аффинностью к каталитическому сайту EGFR. 

Исходя из этого проведен докинг анализ, который показал, что 

энергии связывания соединений 11-15 и 17-21 с внеклеточным доменом 

рецептора эпителиального фактора роста EGFR 1IVO (eEGFR) и катали-

тическим доменом EGFR 3W32 (cEGFR) примерно oдинаковы или пре-

восходят данные нератиниба, линситиниба, зарнестры и кабозантиниба. 

Результаты докинг анализа указывают на потенциальную возможность 

проявления биологической активности у соединений 11-15, 17-21 в про-

цессах, в частности, с участием онкогенного рецептора EGFR. 

Известно, что тиолы и производные фенолов могут обладать анти-

оксидантными cвойствами. Антиоксидантная активность соединений 11-

15, 17-21 определена по величине ингибирования скорости аскорбатза-

висимого перекисного окисления эндогенных липидов в гомогенатах 

мозговой ткани крыс in vitro по методу [16,17]. Перекисное окисление 

липидов оценивалось по выходу одного из конечных продуктов – 

малонового диальдегида; оно определялось отношением показателя 

плотности исследуемых веществ к контролю, выраженному в про-

центах. В качестве контроля использована проба с индуцированным 

перекисным окислением липидов. Рeзультаты исследования показали, 

что в ряду 4-гидрокси-3-нитробензильных производных (17-21) наиболее 
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выраженное антиоксидантное действие в концентрации 10-3 М прояв-

ляется у соединений 20,21, соответственно 36 и 19%, P < 0.05. В ряду 

триазол-5-тионов у соединений 14-15 наблюдается слабый антиокси-

дантный эффект в пределах 15 %, а соединения 11-13 обладают проок-

сидантным действием, выраженным в усилении интенсивности пере-

кисных реакций. Из приведенных биологических данных следует, что в 

обоих рядах антиоксидантная активность заметно повышается у буток-

си- и пентилоксипроизводных. 

Обсуждение результатов докинг анализа 

Использованные в работе PDB файлы димера внеклеточного домена 

еEGFR [18] и каталитического домена cEGFR [19] были взяты из RCSB 

Protein Data Bank (http://-www.rcsb.org/pdb/home). Файл 1IVO был 

получен в результате рентгеноструктурного анализа (РСА) с разреше-

нием 3.30 A, a 3W32 – в результате PCA с разрешением 1.80 A. 

Модели контрольных препаратов нератиниба, линситиниба, зар-

нестры, кабозантиниба и соединений 11-15, 17-21 в PDB формате созда-

вались с применением программного пакета ChemBioDraw Ultra 12.0 

(http://software.informer.com/getfree-chembio-3d-ultrа 12.0/). Минимиза-

ция свободных энергий указанных соединений проводилась программой 

MM2 программного пакета ChemBioDraw Ultra 12.0. 

In silico моделирование взaимодействия указанных лигандов с соот-

ветствующими макромолекулами осуществлено с применением прог-

раммного пакета AutoDock Vina (http://vina.scripps.edu/index.html) [20]. 

Профили взаимодействий охарактеризованы программой AutoDock 

Tools 1.5.6rc3. Для каждого взаимодействия 9 конформаций с наивыс-

шими свободными энергиями были предсказаны скоринг функцией 

vina. 

На основе вышеприведенных программных пакетов рассчитаны 

энергии взаимодействия контрольных препаратов и исследуемых соеди-

нений 11-15, 17-21 с димером внеклеточного домена и каталитическим 

доменом EGFR. Результаты докинг анализа представлены в таблице. 

Полученные данные показывают, что энергии связывания с еEGFR 

(IIVO) и сEGFR (3W32) у соединений 11-15 и 17-21 примерно того же по-

рядка, что и энергии взаимодействия контрольных противоопухолевых 

препаратов нератиниба, линситиниба, зарнестры и кабозантиниба. При-

чем энергии взаимодействия изучаемых соединений с каталитическим 

доменом 3W32 на 1-2 порядка выше, чем с димером 1IVO. Самые 

активные соединения 17,20,21 имеют наиболее высокие энергии связы-

вания с 1IVO и 3W32, что почти на порядок, а в случае 20,21 – на 1-2 

порядка выше энергии взаимодействия контрольных препаратов (табли-

ца). Из таблицы также следует, что для соединений 17-21 с удлинением 

http://-www.rcsb.org/pdb/home
http://software.informer.com/getfree
http://vina.scripps.edu/index.html
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алкоксильной цепи энергия взаимодействия с 3W32 увеличивается на 

два порядка. 

Таблица 

Взаимодействие контрольных препаратов и соединений 11-15, 17-21 

с внеклеточным рецептором EGFR (1IVO) и каталитической субъединицей 

(тирозинкиназа) EGFR (3W32) 

Ligand 

Human 1IVO–

eEGFRd  Human 3W32 

o, 

kcal/mol 

KD, 

M 
o, 

kcal/mol KD, M 

Neratinib (HKI-272) -8.7 0.420 -10.3 0.0282 

Linsitinib (OSI-906) -9.3 0.152 -11.1 0.0073 

Zarnestra (R-115777) -9.4 0.129 -11.1 0.0073 

Cabozantinib (XL-184)  -8.9 0.299  -10.1 0.0395 

11 -9.3 0.152 -10.1  0.0395 

12 -9.3 0.152 -10.2 0.0334 

13 -9.2 0.180 -10.2 0.0334 

14 -9.3 0.152 -10.4 0.0238 

15 -8.9 0.299 -10.4 0.0238 

17 -10.1 0.039 -10.5 0.0201 

18 -9.7 0.078 -10.9 0.0102 

19 -9.4 0.129 -10.7 0.0143 

20 -9.3 0.152 -11.8 0.0022 

21 -9.4 0.129 -12.0 0.0016 

 

Пространственная форма взаимодействия зарнестры и соединений 

17 и 21 с рецепторами представлена на рисунке. 

Из рисунка видно, что участки взаимодействия зарнестры и соеди-

нений 17 и 21 совпадают для каталитического домена рецептора EGFR 

(pdb 3W32), что может привести к ингибированию киназы, следователь-

но, подавлению пролиферативной функции EGFR. 

Зарнестра ни в одной из девяти рассчитанных AutoDock vina энер-

гетически выгодных конформаций не взаимодействует с димером, что 

говорит о том, что это соединение не может способствовать активации 

рецептора и запуску процессов злокачественного роста клеток. Этим 

можно обьяснить противоопухолевый эффект зарнестры. Из рисунка 

видно также, что участки взаимодействия зарнестры и соединений 17-

21 совпадают для каталитического домена 3W32, что предполагает нали-

чие противоопухолевой активности у этих соединений. 
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Рис. Взаимодействие зарнестры и соединений 17,21 с активными центрами 1IVO и 

3W32. 

 

Соединение 17 взаимодействует с димером 1IVO именно в этой ще-

ли, а соединение 21 – только в четвертой наиболее выгодной конфор-

мации, и это говорит о том, что с удлинением алкоксильной цепи про-

лиферативная функция изучаемых соединений уменьшается, что может 

привести к понижению противоопухолевого эффекта по отношения к 

рецептору 1IVO. Однако, так как энергия взаимодействия соединений 

17, 21 на 2 порядка выше по сравнению с димером еEGFR, суммарный 
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ингибирующий эффект на каталитический домен рецептора являeтся 

доминирующим, что может способствовать появлению противоопухоле-

вой активности. 

Экспериментальная химическая часть 

ИК-спектры сняты на приборе "Nexus" (USA) в вазелиновом масле. 

Спектры ЯМР 1Н и 13С зарегистрированы на спектрофотометре ''Varian 

Mercury-300 VX" в ДМСО-d6/CCL4, 1/3, внутренний эталон – ТМС. 

Температура плавления определена на микронагревательном столике 

''Боэциус'' в 0С. ТСХ проведена на пластинках ''Silufol UV-254'' для сое-

динений 6-15 в системе растворителей хлороформ-метанол, 10:0.5; для 

соединений 17-21 – в системе бензол – этилацетат, 10:0.5; для cоедине-

ний 25-27 – в системе бензол – этилацетат, 1:1. Проявление – УФ све-

том. 

Общая методика синтеза N
4
-фенилтиосемикарбазидов 2-(4-алкоксифе-

нил)хинолин-4-карбоновых кислот (6-10). Смесь 0.4 г (0.003 моля) фенил-

изотиоцианата, 0.003 моля гидразида (1-5) [4] и 20 мл метанола кипятят 3-

4 ч и оставляют на ночь. Осадок отфильтровывают и промывают на 

фильтре эфиром. 

N
4
-Фенилтиосемикарбазид 2-(4-метоксифенил)хинолин-4-карбоновой кис-

лоты (6). Выход 88%, т. пл. 178-180oС (из этанола). Rf 0.75. ИК-спектр, γ, 

см-1: 3354, 3281, 3145 (NH)3, 1673, 1543 (C=O, амидн.), 1593, 1506, 827, 

754, 696 (CH=CH, ароматика), 1248, 1033 (-C-O-C=), 1240 (C=S). 

Спектр ЯМР 1Н, δ, м.д., Гц: 3.90 (c, 3H, OCH3), 7.03-7.08 (м, 2H, 3,3'-H, 

C6H4OCH3), 7.14 (тт, 1H, J1= 7.4, J2=1.1, 4-H, C6H5), 7.29-7.36 (м, 2H, 3,3'-

H, C6H5), 7.55 (ддд, 1H, J1= 8.4, J2=6.8, J3=1.3, C6H4), 7.60-7.66 (м, 2H, 

2,2'-H, C6H5), 7.72 (ддд, 1H, J1= 8.4, J2=6.8, J3=1.4, C6H4), 8.07 (ддд, 1H, 

J1= 8.5, J2=1.3, J3=0.6, C6H4), 8.28-8.33 (м, 2H, 2,2'-H, C6H4OCH3), 8.37 

(уш.с, 1H, CH, Py), 8.43 (ддд, 1H, J1=8.5, J2=1,4, J3=0.6, C6H4), 9.71 

(уш.с, 1H, NH), 9.81 (уш.с, 1H, NH), 10.71 (уш.с, 1H, NH). 13C: 54.7, 113.6, 

117.1, 123.2, 124.2, 125.5, 125.7, 127.6, 128.4, 128.9, 129.0, 130.7, 139.0, 139.3, 

147.9, 155.0, 160.5, 165.8, 181.4. Найдено, %: N 12.95; S 7.33. C24H20N4O2S. 

Вычислено, %: N 13,08; S 7.48. 

N
4
-Фенилтиосемикарбазид 2-(4-этоксифенил)хинолин-4-карбоновой кис-

лоты (7). Выход 92%, т. пл. 174-176oС (из этанола). Rf 0.71. ИК-спектр, γ, 

см-1: 3364, 3288, 3155 (NH)3, 1675, 1540 (C=O, амидн.), 1592, 1506, 826, 

751, 694 (CH=CH, ароматика), 1258, 1049 (-C-O-C=), 1240 (C=S). 

Спектр ЯМР 1Н, δ, м.д., Гц: 1.46 (т, 3H, J= 7.0, CH3), 4.14 (к, 2H, J=7.0, 

OCH2), 7.00-7.05 (м, 2H, 3,3'-H, C6H4OC2H5), 7.14 (тт, 1H, J1=7.4, J2= 1.2, 

4-H, C6H5), 7.30-7.36 (м, 2H, 3,3'-H, C6H5), 7.55 (ддд, 1H, J1= 8.4, J2=6.8, 

J3=1.2, C6H4), 7.60-7.65 (м, 2H, 2,2'-H, C6H5), 7.72 (ддд, 1H, J1=8.4, 

J2=6.8, J3=1.4, C6H4), 8.06 (уш.д, J1= 8.4, C6H4), 8.26-8.31 (м, 2H, 2,2'-H, 
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C6H4OC2H5), 8.36 (уш.с, 1H, CH, Py), 8.43 (дд, 1H, J1=8.4, J2=1.2, C6H4), 

9.71 (уш.с, 1H, NH), 9.81 (уш.с, 1H, NH), 10.71 (уш.с, 1H, NH). 13C: 14.4, 

62.8, 114.0, 117.1, 123.2, 124.3, 125.6, 125.8, 127.6, 128.5, 129.0, 129.1, 130.6, 

139.0, 139.4, 148.0, 155.1, 159.9, 165.8, 181.4. Найдено, %: N 12.42; S 7.13. 

C25H22N4O2S. Вычислено, %: N 12.66; S 7.25.   

N
4
-Фенилтиосемикарбазид 2-(4-пропоксифенил)хинолин-4-карбоновой кис-

лоты (8). Выход 90%, т. пл. 154-155oС (из этанола). Rf 0.70. ИК-спектр, γ, 

см-1: 3359, 3282, 3155 (NH)3, 1674, 1539 (C=O, амидн.), 1591, 1504, 827, 

755, 693 (CH=CH, ароматика), 1258, 1069 (-C-O-C=), 1240 (C=S). 

Спектр ЯМР 1Н, δ, м.д., Гц: 1.10 (т, 3H, J=7.4, CH3), 1.80-1.92 (м, 2H, 

CH2), 4.03 (т, 2H, J=6.4, OCH2), 7.01-7.06 (м, 2H, 3,3'-H, C6H4OC3H7), 7.14 

(тт, 1H, J1=7.4, J2=1.2, 4-H, C6H5), 7.30-7.37 (м, 2H, 3,3'-H, C6H5), 7.55 

(ддд, 1H, J1=8.4, J2=6.8, J3=1.2, C6H4), 7.61-7.66 (м, 2H, 2,2'-H, C6H5), 

7.72 (ддд, 1H, J1=8.4, J2= 6.8, J3=1.4, C6H4), 8.07 (уш.д, 1H, J=8.4, C6H4), 

8.27-8.32 (м, 2H, 2,2'-H, C6H4OC3H7), 8.36 (уш.с, 1H, CH, Py), 8.44 (дд, 1H, 

J1=8.4, J2=1.2, C6H4), 9.71 (уш.с, 1H, NH), 9.81 (уш.с, 1H, NH), 10.71 

(уш.с, 1H, NH). 13C: 10.2, 22.1, 68.8, 114.1, 117.1, 123.2, 124.3, 125.6, 125.8, 

127.7, 128.5, 129.0, 129.1, 130.6, 139.0, 139.4, 148.0, 155.1, 160.1, 165.9, 181.5. 

Найдено, %: N 12.12; S 6.83. C26H24N4O2S. Вычислено, % : N 12.27; S 7.02. 

N
4
-Фенилтиосемикарбазид 2-(4-бутоксифенил)хинолин-4-карбоновой кис-

лоты (9). Выход 89%, т. пл. 127-129oС (из этанола). Rf 0.70. ИК-спектр, γ, 

см-1: 3293, 3145 (NH)3, 1674, 1547 (C=O, амидн.), 1593, 1504, 834, 752, 695 

(CH=CH, ароматика), 1247, 1044 (-C-O-C=), 1240 (C=S). Спектр ЯМР 
1Н, δ, м.д., Гц: 1.03 (т, 3H, J=7.3, CH3), 1.49-1.62 (м, 2H, CH2CH3), 1.76-

1.86 (м, 2H, CH2C2H5), 4.06 (т, 2H, J=6.4, OCH2), 7.00-7.05 ( м, 2H, 3,3'-H, 

C6H4OC4H9), 7.14 (тт, 1H, J1=7.4, J2=1.2, 4-H, C6H5), 7.29-7.36 (м, 2H, 

3,3'-H, C6H5), 7.55 (ддд, 1H, J1=8.4, J2=6.8, J3=1.2, C6H4), 7.60-7.65 (м, 

2H, 2,2'-H, C6H5), 7.72 (ддд, 1H, J1=8.4, J2=6.8, J3=1.4, C6H4), 8,06 (уш.д, 

1H, J=8.4, C6H4), 8.26-8.31 (м, 2H, 2,2'-H, C6H4OC4H9), 8.35 (уш.с, 1H, 

CH, Py), 8.43 (дд, 1H, J1=8.4, J2=1.2, C6H4), 9.71 (уш.с, 1H, NH), 9.81 

(уш.с, 1H, NH), 10.70 (уш.с, 1H, NH). 13C: 13.5, 18.7, 28.4, 30.8, 66.9, 114.0, 

117.1, 123.2, 124.2, 125.6, 125.8, 127.6, 128.5, 128.9, 129.1, 130.6, 139.0, 139.3, 

148.0, 155.0, 160.1, 165.8, 181.6. Найдено, % : N 11.72; S 6.69. C27H26N4O2S. 

Вычислено, % : N 11.91; S 6.80. 

N
4
-Фенилтиосемикарбазид 2-(4-пентилоксифенил)хинолин-4-карбоновой 

кислоты (10). Выход 91%, т. пл. 139-140oС (из этанола). Rf 0.74. ИК-спектр, 

γ, см-1: 3372, 3278, 3153 (NH)3, 1672, 1541 (C=O, амидн.), 1594, 1504, 830, 

752, 696 (CH=CH, ароматика), 1255, 1026(-C-O-C=). Спектр ЯМР 1Н, δ, 

м.д., Гц : 0.98 (т, 3H, J=7.1, CH3), 1.38-1.56 (м, 4H, 2 CH2), 1.78-1.88 (м, 

2H, CH2), 4.05 (т, 2H, J=6.4, CH2), 7.00-7.05 (м, 2H, 3,3'-H, C6H4OС5Н11), 

7.14 (тт, 1H, J1=7.4, J2=1.2, 4-H, C6H5), 7.29-7.36 (м, 2H, C6H4), 7.17-7.23 

(м, 2H, 3,3'-H, C6H5), 7.54 (ддд, 1H, J1=8.4, J2=6.8, J3=1.2, C6H4), 7.60-

7.65 (м, 2H, 2,2'-H, C6H5), 7.72 (ддд, 1H, J1=8.4, J2=6.8, J3=1.4, C6H4), 
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8.06 (уш.д, 1H, J=8.4, C6H4), 8.26-8.31 (м, 2H, 2,2'-H, C6H4OС5Н11), 8.35 

(уш.с, 1H, CH, Py), 8.43 (дд, 1H, J1=8.4, J2=1.2, C6H4), 9.71 (уш.с, 1H, 

NH), 9.80 (уш.с, 1H, NH), 10.70 (уш.с, 1H, NH). 13C: 13.9, 21.9, 27.7, 28.4, 

67.2, 110.7, 111.6, 113.9, 114.0, 117.1, 123.2, 124.2, 125.6, 125.8, 127.6, 128.5, 

128.9, 129.1, 130.6, 139.0, 139.4, 148.0, 155.0, 160.0, 165.9, 181.4. Найдено, % 

: N 11.69; S 6.50. C28H28N4O2S. Вычислено, % : N 11.56; S 6.62.   

Общая методика синтеза 3-[2-(4-алкоксифенил)хинолин-4-ил]-4-фенил-

4,5-дигидро-1H-1,2,4-триазол-5-тионов (11-15). Смесь 0.01 моля N4-фенил-

тиосемикарбазида 6-10, 0.84 г (0.015 моля) едкого кали и 35 мл воды ки-

пятят 2-3 ч. Раствор фильтруют и подкисляют уксусной кислотой. Вы-

павший осадок отфильтровывают и перекристаллизовывают из этанола. 

3-[2-(4-Метоксифенил)хинолин-4-ил]-4-фенил-4,5-дигидро-1H-1,2,4-три-

азол-5-тион (11). Выход 86%, т. пл. 310-312oС (из этанола). Rf 0.60. ИК-

спектр, γ, см-1: 3227 (NH), 1605, 1497, 839, 762, 695 (CH=CH, ароматика), 

1247, 1022 (-C-O-C=), 1222 (C=S). Спектр ЯМР 1Н, δ, м.д., Гц: 3.85 (c, 

3H, CH3), 6.92-6.97 (м, 2H, 3,3'-H, C6H4OCH3), 7.29-7.40 (м, 5H, C6H5), 7.49 

(ддд, 1H, J1=8.5, J2=6.9, J3=1.3, C6H4), 7.69 (ддд, 1H, J1=8.5, J2=6.9, 

J3=1.4, C6H4), 7.82 (с, 1H, CH, Py), 7.88-7.93 (м, 2H, 2,2'-H, C6H4OCH3), 

8.02 (уш.д, 1H, J=8.5, C6H4), 8.08 (уш.д, 1H, J= 8.5, C6H4), 14.31 (уш.с., 

1H, NH). 13C: 54.6, 113.5, 119.8, 123.5, 124.6, 126.2, 127.8, 128.1, 128.5, 128.6, 

129.3, 129.3, 130.1, 131.5, 133.8, 147.3, 147.8, 154.6, 160.5, 168.5. Найдено, %: 

N 13.42; S 7.76. C24H18N4OS. Вычислено, % : N 13.65 ; S 7.81. 

3-[2-(4-Этоксифенил)хинолин-4-ил]-4-фенил-4,5-дигидро-1H-1,2,4-три-

азол-5-тион (12). Выход 83%, т. пл. 275-277oС (из этанола). Rf 0.65. ИК-

спектр, γ, см-1: 3313 (NH), 1600, 1496, 843, 760, 695 (CH=CH, ароматика), 

1251, 1048 (-C-O-C=), 1236 (C=S). Спектр ЯМР 1Н, δ, м.д., Гц: 1.43 (т, 

3H, J=7.0, CH3), 4.09 (т, 2H, J=7.0, OCH2), 6.89-6.94 (м, 2H, 3,3'-H, 

C6H4OC2H5), 7.30-7.40 (м, 5H, C6H5), 7.49 (ддд, 1H, J1=8.5, J2=6.9, 

J3=1.3, C6H4), 7.69 (ддд, 1H, J1=8.5, J2=6.9, J3=1.4, C6H4), 7.81 (с, 1H, 

CH, Py), 7.88-7.93 (м, 2H, 2,2'-H, C6H4OC2H5), 8.01 (уш.д, 1H, J=8.5, 

C6H4), 8.07(дд, 1H, J1=8.5, J2=1.4, C6H4), 14.22 (уш.с, 1H, NH). 13C: 14.3, 

62.7, 114.0, 119.8, 123.5, 124.6, 126.1, 127.8, 128.1, 128.5, 128.6, 129.3, 130.0, 

131.5, 133.8, 147.3, 147.9, 154.7, 159.9, 168.5. Найдено, %: N 12.97; S 7.32. 

C25H20N4OS. Вычислено, %: N 13,20; S 7.55. 

3-[2-(4-Пропоксифенил)хинолин-4-ил]-4-фенил-4,5-дигидро-1H-1,2,4-три-

азол-5-тион (13). Выход 79%, т. пл. 277-278oС (из этанола). Rf 0. 66. ИК-

спектр, γ, см-1: 3326 (NH), 1601, 1504, 844, 760, 696 (CH=CH, ароматика), 

1255, 1022 (-C-O-C=), 1236 (C=S). Спектр ЯМР 1Н, δ, м.д., Гц: 1.08 (т, 

3H, J=7.4, CH3), 1.77-1.89 (м, 2H, CH2CH3), 3.99 (т, 2H, J= 6.5, OCH2), 

6.90-6.95 (м, 2H, 3,3'-H, C6H4OC3H7), 7.30-7.40 (м, 5H, C6H5), 7.49 (ддд, 1H, 

J1=8.5, J2= 6.9, J3=1.3, C6H4), 7.69 (ддд, 1H, J1=8.5, J2=6.9, J3=1.4, 

C6H4), 7.82 (с, 1H, CH, Py), 7.88-7.93 (м, 2H, 2,2'-H, C6H4OC3H7), 8.02 

(уш.д, 1H, J1=8.5, J2=1.2, C6H4), 8.07 (дд, 1H, J1=8.5, J2=1.4, C6H4), 14.30 



 

 
190 

(с, 1H, NH). 13C: 10.2, 22.0, 68.7, 114.0, 119.8, 123.5, 124.6, 126.2, 127.8, 

128.1, 128.5, 128.6, 129.4, 129.9, 131.5, 133.8, 147.3, 147.9, 154.7, 160.0, 168.5. 

Найдено, %: N 12.62; S 7.18. C26H22N4OS. Вычислено, %: N 12.78; S 7.31. 

3-[2-(4-Бутоксифенил)хинолин-4-ил]-4-фенил-4,5-дигидро-1H-1,2,4-три-

азол-5-тион (14). Выход 80%, т. пл. 214-215oС (из этанола). Rf 0.60. ИК-

спектр, γ, см-1: 3094 (NH), 1602, 1496, 840, 778, 695 (CH=CH, ароматика), 

1250, 1038 (-C-O-C=), 1236 (C=S). Спектр ЯМР 1Н, δ, м.д., Гц: 1.01 (т, 

3H, J=7.4, CH3), 1.47-1.59 (м, 2H, CH2CH3), 1.74-1.83 (м, 2H, CH2C2H5), 

4.02 (т, 2H, J=6.4, OCH2), 6.89-6.94 (м, 2H, 3,3'-H, C6H4OC4H9), 7.30-7.40 

(м, 5H, C6H5), 7.49 (ддд, 1H, J1=8.4, J2=6.9, J3=1.2, C6H4), 7.69 (ддд, 1H, 

J1=8.4, J2=6.9, J3=1.4, C6H4), 7.81 (с, 1H, CH, Py), 7.87-7.92 (м, 2H, 2,2'-

H, C6H4OC4H9), 8.02 (уш.д, 1H, J1=8.4, J2=1.2, C6H4), 8.07 (дд, 1H, 

J1=8.4, J2=1.4, C6H4), 14.30 (с, 1H, NH). 13C: 13.4, 18.6, 21.8, 30.7, 66.9, 

114.0, 119.7, 123.5, 124.6, 126.1, 127.8, 128.0, 128.5, 128.6, 129.3, 129.3, 130.0, 

131.5, 133.8, 147.3, 147.9, 154.7, 160.0, 168.5. Найдено, %: N 12.23; S 6.98. 

C27H24N4OS. Вычислено, %: N 12.38; S 7.08. 

3-[2-(4-Пентилоксифенил)хинолин-4-ил]-4-фенил-4,5-дигидро-1H-1,2,4-

триазол-5-тион (15). Выход 81%, т. пл. 214-215oС (из этанола). Rf 0.60. ИК-

спектр, γ, см-1: 3088 (NH), 1602, 1497, 840, 751, 695 (СH=СН, ароматика), 

1254, 1019 (-C-O-C=), 1236 (C=S). Спектр ЯМР 1Н, δ, м.д., Гц : 0.97 (т, 

3H, J=7.4, CH3), 1.35-1.53 (м, 4H, 2 CH2), 1.75-1.85 (м, 2H, CH2C3H7), 4.01 

(т, 2H, J=6.4, OCH2), 6.89-6.94 (м, 2H, 3,3'-H, C6H4OC5H11), 7.29-7.40 (м, 

5H, C6H5), 7.30-7.37 (м, 2H, 3,3'-H, C6H4), 7.49 (ддд, 1H, J1=8.4, J2=6.9, 

J3=1.2, C6H4), 7.69 (ддд, 1H, J1=8.4, J2=6.9, J3=1.4, C6H4), 7.81 (с, 1H, 

CH, Py), 7.87-7.92 (м, 2H, 2,2'-H, C6H4OC5H11), 8.01 (дд, 1H, J1=8.4, 

J2=1.2, C6H4), 8.07 (дд, 1H, J1=8.4, J2=1.4, C6H4), 14.29 (уш.с, 1H, NH). 
13C: 13.6, 21.8, 27.6, 28.3, 67.2, 114.0, 119.8, 123.5, 124.5, 126.1, 127.8, 128.0, 

128.5, 128.6, 129.3, 130.0, 131.5, 133.8, 147.3, 147.9, 154.7, 160.0, 168.5. 

Найдено, % : N 11.85; S 6.71. C28H26N4OS. Вычислено, % : N 12.01; S 6.87. 

Общая методика синтеза 1-(4-гидрокси-3-нитробензил)-3-[2-(4'-алкокси-

фенил)хинолин-4-ил]-4-фенил-4,5-дигидро-1Н-1,2,4-триазол-5-тионов (17-21). 

Растворяют 0.22 г (0.004 моля) гидроксида калия в 15 мл абсолютного 

этaнола; при нагревании растворяют 0.002 моля соответствующего мер-

каптотриазола 11-15 и после охлаждения добавляют раствор 0.37 г (0.002 

моля) 4-гидрокси-3-нитробензилхлорида (16) в 5 мл абсолютного этанола. 

Оставляют на ночь. Кипятят 4 ч, большую часть этанола отгоняют, вы-

павший осадок отфильтровывают, промывают на фильтре абсолютным 

эфиром и сушат на воздухе. Затем осадок растворяют в диметилсуль-

фоксиде, раствор подкисляют уксусной кислотой и разбавляют водой. 

Выпавший осадок отфильтровывают. 

1-(4-Гидрокси-3-нитробензил)-3-[2-(4'-метоксифенил)хинолин-4-ил]-4-фе-

нил-4,5-дигидро-1Н-1,2,4-триазол-5-тион (17). Выход 57%, т. пл. 196-197oС 

(из этанола). Rf 0.68. ИК-спектр, γ, см-1: 3286 (OH), 1604, 1505, 829, 756, 
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695 (CH=CH, ароматика), 1537, 1351 (NO2), 1253, 1029 (-C-O-C=), 1236 

(C=S). Спектр ЯМР 1Н, δ, м.д., Гц: 3.88 (с, 3H, OCH3), 5.57 (с, 2H, NCH2), 

6.92-6.97 (м, 2H, 3,3'-H, C6H4OCH3), 7.19 (д, 1H, J=8.5, 5-H, C6H3), 7.31-

7.41 (м, 5H, Ar), 7.51 (ддд, 1H, J1=8.4, J2=6.8, J3=1.2, C6H4), 7.71 (ддд, 

1H, J1=8.4, J2=6.8, J3=1.4, C6H4), 7.82 (дд, 1H, J1=8.5, J2=2.0, 6-H, 

C6H3), 7.84 (c, 1H, Py), 7.89-7.94 (м, 2H, 2,2'-H, C6H4OCH3), 8.03 (уш.д, 1H, 

J=8.4, C6H4), 8.05 (уш.д, 1H, J=8.4, C6H4), 8.24 (д, 1H, J=2.0, 2-H, C6H3), 

10.69 (уш.с, 1H, OH). 13C: 50.7, 54.7, 113.6, 119.5, 119.9, 123.4, 125.2, 126.3, 

126.4, 127.7, 128.1, 128.6, 128.9, 129.4, 129.5, 130.0, 130.9, 134.1, 135.1, 136.0, 

146.5, 147.8, 152.9, 154.6, 160.6, 167.8. Найдено, %: N 12.28; S 5.65. 

C31H23N5O4S. Вычислено, %: N 12.47; S 5.71. 

1-(4-Гидрокси-3-нитробензил)-3-[2-(4'-этоксифенил)хинолин-4-ил]-4-фе-

нил-4,5-дигидро-1Н-1,2,4-триазол-5-тион (18). Выход 51%, т. пл. 208-210oС 

(из этанола). Rf 0.69. ИК-спектр, γ, см-1: 3282 (OH), 1603, 1505, 827, 754 

(CH=CH, ароматика), 1538, 1348 (NO2), 1253, 1035 (-C-O-C=), 1236 

(C=S). Спектр ЯМР 1Н, δ, м.д., Гц : 1.43 (т, 3H, J=7.0, CH3), 4.09 (к, 2H, 

J=7.0, OCH2), 5.57 (с, 2H, NCH2), 6.89-6.94 (м, 2H, 3,3'-H, C6H4OC2H5), 

7.18 (д, 1H, J= 8.6, 5-H, C6H3), 7.32-7.40 (м, 5H, Ar), 7.50 (ддд, 1H, J1=8.4, 

J2=6.8, J3=1.2, C6H4), 7.71 (дд, 1H, J1=8.4, J2=6.8, J3=1.4, C6H4), 7.81 

(дд, 1H, J1=8.6, J2= 2.2, 6-H, C6H3), 7.83 (с, 1H, CH, Py), 7,87-7.92 (м, 2H, 

2,2'-H, C6H4OC2H5), 7.99-8.05 (м, 2H, C6H4), 8.23 (д, 1H, J=2.2, 2-H, C6H3), 

10.65 (уш.с, 1H, OH). 13C: 14.3, 50.7, 62.7, 114.0, 119.6, 119.9, 123.4, 124.4, 

125.2, 126.2, 126.4, 127.7, 128.1, 128.6, 128.9, 129.4, 129.5, 129.8, 130.9, 134.1, 

135.1, 136.1, 146.6, 147.8, 153.1, 154.6, 159.9, 167.8. Найдено, %: N 11.93; S 

5.42. C32H25N5O4S. Вычислено, %: N 12.17; S 5.57. 

1-(4-Гидрокси-3-нитробензил)-3-[2-(4'-пропоксифенил)хинолин-4-ил]-4-

фенил-4,5-дигидро-1Н-1,2,4-триазол-5-тион (19). Выход 59%, т. пл. 190-191oС 

(из этанола). Rf 0.67. ИК-спектр, γ, см-1: 3250 (OH), 1604, 1499, 827, 776 

(CH=CH, ароматика), 1536, 1344 (NO2), 1250, 1025 (-C-O-C=), 1239 

(C=S). Спектр ЯМР 1Н, δ, м.д., Гц : 1.07 (т, 3H, J=7.4, CH3), 1.77-1.89 (м, 

2H, CH2), 3.98 (т, 2H, J=6.4, OCH2), 5.57 (с, 2H, NCH2), 6.89-6.94 (м, 2H, 

3,3'-H, C6H4OC3H7), 7.19 (д, 1H, J=8.6, 5-H, C6H3), 7.30-7.42 (м, 5H, Ar), 

7.51 (уш.дд, 1H, J1=8.4, J2=6.8, C6H4), 7.71 (уш.дд, 1H, J1=8.4, J2=6.8, 

C6H4), 7.82 (дд, 1H, J1=8.6, J2=2.0, 6-H, C6H3), 7.83 (с, 1H, CH, Py), 7.87-

7.92 (м, 2H, 2,2'-H, C6H4OC3H7), 8.02 (уш.д, 1H, J=8.4, C6H4), 8.04 (уш.д, 

J=8.4, C6H4), 8.24 (д, 1H, J=2.0, 2-H, C6H3), 10.70 (уш.с, 1H, OH). 13C: 

10.1, 21.9, 50.7, 68.7, 114.0, 119.5, 119.9, 123.4, 124.4, 125.2, 126.2, 126.3, 

127.7, 128.0, 128.6, 128.9, 129.4, 129.8, 130.8, 134.1, 135.1, 136.0, 146.5, 147.8, 

152.9, 154.6, 160.1, 167.8. Найдено, %: N 11.78; S 5.32. C33H27N5O4S. 

Вычислено, %: N 11.88; S 5.44. 

1-(4-Гидрокси-3-нитробензил)-3-[2-(4'-бутоксифенил)хинолин-4-ил]-4-фе-

нил-4,5-дигидро-1Н-1,2,4-триазол-5-тион (20). Выход 56%, т. пл. 154-155oС 

(из этанола). Rf 0.72. ИК-спектр, γ, см-1: 3250 (OH), 1604, 1500, 831, 763 
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(CH=CH, ароматика), 1536, 1335 (NO2), 1249, 1029 (-C-O-C=), 1240 

(C=S). Спектр ЯМР 1Н, δ, м.д., Гц : 1.01 (т, 3H, J=7.3, CH3), 1.46-1.59 (м, 

2H, CH2CH3), 1.73-1.83 (м, 2H, CH2C2H5), 4.02 (т, 2H, J=6.3, OCH2), 5.57 

(с, 2H, NCH2), 6.89-6.94 (м, 2H, 3,3'-H, C6H4OC4H9), 7.19 (д, 1H, J=8.6, 5-

H, C6H3), 7.32-7.41 (м, 5H, Ar.), 7.51 (уш.дд, 1H, J1=8.4, J2=6.8, C6H4), 

7.71 (уш.дд, 1H, J1= 8.4, J2=6.8, C6H4), 7.81 (дд, 1H, J1=8.6, J2=2.0, 6-H, 

C6H3), 7.83 (с, 1H, CH, Py), 7.87-7.92 (м, 2H, 2,2'-H, C6H4OC4H9), 8.00-8.06 

(м, 2H, C6H4), 8.24 (д, 1H, J=2.0, 2-H, C6H3), 10.68 (уш.с, 1H, OH). 13C: 

13.4, 18.6, 30.7, 50.7, 66.9, 114.0, 119.5, 119.9, 123.4, 124.4, 125.2, 126.3, 

126.3, 127.7, 128.1, 128.6, 128.9, 129.4, 129.4, 129.8, 130.9, 134.1, 135.1, 136.1, 

146.6, 147.8, 152.9, 154.6, 160.1, 167.8. Найдено, %: N 11.43; S 5.13. 

C34H29N5O4S. Вычислено, %: N 11.60; S 5.31. 

1-(4-Гидрокси-3-нитробензил)-3-[2-(4'-пентилоксифенил)хинолин-4-ил]-4-

фенил-4,5-дигидро-1Н-1,2,4-триазол-5-тион (21). Выход 53%, т. пл. 150-151oС 

(из этанола). Rf 0.73. ИК-спектр, γ, см-1: 3290 (OH), 1596, 1504, 843, 772, 

698 (СН=СН, ароматика), 1535, 1359 (NO2), 1251 (-C-O-C=), 1236 (C=S). 

Спектр ЯМР 1Н, δ, м.д., Гц : 0.97 (т, 3H, J=7.1, CH3), 1.37-1.53 (м, 4H, 

CH2CH2CH3), 1.75-1.84 (м, 2H, CH2C3H7), 4.01 (т, 2H, J=6.4, OCH2), 5.57 

(с, 2H, NCH2), 6.89-6.94 (м, 2H, 3,3'-H, C6H4OC5H11), 7.19 (д, 1H, J=8.6, 5-

H, C6H3), 7.33-7.40 (м, 5H, Ar.), 7.51 (ддд, 1H, J1=8.5, J2=6.9, J3=1.2, 

C6H4), 7.71 (ддд, 1H, J1= 8.5, J2=6.9, J3=1.3, C6H4), 7.81 (дд, 1H, J1=8.6, 

J2=2.2, 6-H, C6H3), 7.83 (с, 1H, CH, Py), 7.87-7.92 (м, 2H, 2,2'-H, 

C6H4OC5H11), 8.02 (дд, 1H, J1=8.5, J2=1.2, C6H4), 8.03 (дд, 1H, J1= 8.5, 

J2=1.3, C6H4), 8.24 (д, 1H, J=2.2, 2-H, C6H3), 10.69 (уш.с, 1H, OH). 13 C: 

13.6, 21.8, 27.6, 28.3, 50.6, 67.2, 114.0, 119.5, 119.9, 123.4, 124.4, 125.2, 126.2, 

126.3, 127.7, 128.0, 128.6, 128.8, 129.4, 129.4, 129.8, 130.8, 134.1, 135.1, 136.0, 

146.5, 147.8, 152.9, 154.6, 160.1, 167.8. Найдено, % : N 11.21; S 5.12. 

C35H31N5O4S. Вычислено, % : N 11.34; S 5.19. 

Общая методика синтеза 3-бензилтио-5-[2-(4-этоксифенил)хинолин-4-ил]-

4-фенил-4H-1,2,4-триазолов(25-27). В растворе 0.11 г (0.002 моля) гидрокси-

да калия в 10 мл этaнола при нагревании растворяют 0.85 г (0.002 моля) 

соединения 12. После охлаждения добавляют раствор 0.002 моля соот-

ветствующего бензилхлорида (22-24) в 5 мл этанола и оставляют на ночь. 

Кипятят 4 ч, большую часть этанола отгоняют и добавляют воду. Вы-

павший осадок отфильтровывают и перекристаллизовывают из этанола. 

3-Бензилтио-4-фенил-5-[2-(4-этоксифенил)хинолин-4-ил]-4H-1,2,4-триазол 

(25). Выход 64%, т. пл. 209-210oС. Rf 0.66. ИК-спектр, γ, см-1: 1605, 1494, 

827, 765, 697 (CH=CH, ароматика), 1247, 1053 (-C-O-C=). Спектр ЯМР 
1Н, δ, м.д., Гц : 1.43 (т, 3H, J=7.0, CH3), 4.09 (к, 2H, J=7.0, OCH2), 4.59 (с, 

2H, SCH2), 6.88-6.93 (м, 2H, 3,3'-H, C6H4OC2H5), 7.18-7.45 (м, 10H, Ar), 

7.50 (уш.т, 1H, J=7.6, C6H4), 7.70 (уш.т, 1H, J=7.6, C6H4), 7.74 (с, 1H, CH, 

Py), 7.88-7.93 (м, 2H, 2,2'-H, C6H4OC2H5), 8.02 (уш.д, 1H, J=8.4, C6H4), 

8.14 (уш.д, 1H, J=8.2, C6H4). 
13C: 14.3, 36.4, 62.6, 113.9, 119.2, 123.9, 125.2, 
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125.9, 126.7, 127.0, 127.9, 128.0, 128.7, 129.0, 129.0, 129.1, 129.2, 130.1, 132.3, 

133.1, 136.3, 147.9, 151.4, 151.5, 154.5, 159.7. Найдено, % : N 10.96; S 6.31. 

C32H26N4OS. Вычислено, % : N 10.89; S 6.23. 

3-(4'-Метокси-3'-нитробензилтио)-4-фенил-5-[2-(4-этоксифенил)хинолин-

4-ил]-4H-1,2,4-триазол(26). Выход 68%, т. пл. 157-158oС. Rf 0.66. ИК-спектр, 

γ, см-1: 1598, 1497, 836, 756, 705 (CH=CH, ароматика), 1530, 1347 (NO2), 

1248, 1049 (-C-O-C=). Спектр ЯМР 1Н, δ, м.д., Гц: 1.43 (т, 3H, J=7.0, 

CH3), 3.95 (с, 3H, OCH3), 4.09 (к, 2H, J=7.0, OCH2), 4.59 (с, 2H, SCH2), 

6.88-6.93 (м, 2H, 3,3'-H, C6H4OC2H5), 7.21-7.27 (м, 3H, Ar), 7.34-7.39 (м, 3H, 

Ar), 7.50 (ддд, 1H, J1=8.4, J2=6.8, J3=1.2, C6H4), 7.70 (ддд, 1H, J1=8.4, 

J2=6.8, J3=1.4, C6H4), 7.72-7.76 (м, 2H, 5,6-H, C6H3), 7,76 (с, 1H, CH, Py), 

7.88-7.93 (м, 2H, 2,2'-H, C6H4OC2H5), 7.90 (д, 1H, J=2.3, 2-H, C6H3), 8.02 

(уш.д, 1H, J=8.4, C6H4), 8.11 (дд, 1H, J1=8.4, J2=1.2, C6H4). 
13C: 14.3, 

34.6, 56.1, 62.7, 113.5, 113.9, 119.3, 123.9, 125.2, 126.0, 126.7, 128.0, 129.1, 

129.2, 129.4, 130.1, 132.3, 133.0, 134.6, 138.9, 147.9, 151.2, 151.3, 154.5, 159.8. 

Найдено, %: N 11.85; S 5.31. C33H27N5O4S. Вычислено, %: N 11.88; S 5.44. 

3-(4'-Метокси-3'-бромбензилтио)-4-фенил-5-[2-(4-этоксифенил)хинолин-4-

ил]-4H-1,2,4-триазол(27). Выход 72%, т. пл. 156-157oС. Rf 0.62. ИК-спектр, γ, 

см-1: 1599, 1497, 827, 757 (CH=CH, ароматика), 1246, 1047 (-C-O-C=). 

Спектр ЯМР 1Н, δ, м.д., Гц: 1.43 (т, 3H, J=7.0, CH3), 3.87 (с, 3H, OCH3), 

4.08 (к, 2H, J=7.0, OCH2), 4.45 (с, 2H, SCH2), 6.88-6.93 (м, 2H, 3,3'-H, 

C6H4OC2H5), 6.95 (д, 1H, J1=8.4, J2=6.9, J3=1.0, C6H4), 7.17-7.23 (м, 2H, 

Ar), 7.31-7.41 (м, 4H, Ar), 7.50 (ддд, 1H, J=8.5, 5-H, C6H3), 7.57 (д, 1H, 

J=2.1, 2-H, C6H3), 7.69 (ддд, 1H, J1=8.4, J2=6.9, J3=1.2, C6H4), 7.74 (с, 

1H, CH, Py), 7.87-7.92 (м, 2H, 2,2'-H, C6H4OC2H5), 8.02 (уш.д, 1H, J=8.4, 

C6H4), 8.12 (уш.д, 1H, J=8.4, C6H4). 
13C: 14.3, 35.3, 55.6, 62.7, 110.7, 111.6, 

113.9, 119.3, 124.0, 125.2, 125.9, 126.7, 128.0, 129.0, 129.1, 129.2, 129,2, 130.0, 

130.1, 132.3, 133.1, 133.2, 147.9, 151.4, 151.5, 154.6, 154.8, 159.8. Найдено, %: 

N 8.81; S 5.06. C33H27BrN4O2S. Вычислено, %: N 8.98; S 5.14. 

 

3-[2-(4-²ÈÎúøêÆüºÜÆÈ)ÊÆÜàÈÆÜ- 4-ÆÈ]-4-üºÜÆÈ-4,5-¸ÆÐÆ¸ðà-1H-

1,2,4- îðÆ²¼àÈ-5-ÂÆàÜÜºðÆ ÀÜîðàÔ²Î²Ü N-, S-²ÈÎÆÈàôØÀ 

îºÔ²Î²Èì²Ì ´ºÜ¼ÆÈøÈàðÆ¸Üºðàì. êÆÜÂº¼, 

¸àÎÆÜ¶ ²Ü²ÈÆ¼ ºì Ð²Î²úøêÆ¸²Üî²ÆÜ ²ÎîÆìàôÂÚàôÜ 

Ø. ². Æð²¸Ú²Ü, Ü. ê. Æð²¸Ú²Ü, ². ². Ð²Ø´²ðÒàôØÚ²Ü, ¶. Ð. ä²ÜàêÚ²Ü, 

¶. Þ. ÐàìÐ²ÜÜÆêÚ²Ü ¨ Ä. Ø. ´àôÜÆ²ÂÚ²Ü 

òáõÛó ¿ ¹ñí³Í, áñ 3-[2-(4-³ÉÏûùëÇý»ÝÇÉ)ËÇÝáÉÇÝ-4-ÇÉ]-4-ý»ÝÇÉ-4,5-¹ÇÑÇ¹ñá-1H-

1,2,4-ïñÇ³½áÉ-5-ÃÇáÝÝ»ñÁ ÷áË³½¹áõÙ »Ý 4-ÑÇ¹ñûùëÇ-3-ÝÇïñáµ»Ý½ÇÉùÉáñÇ¹Ç Ï³ÉÇáõ-

ÙÇ ÑÇ¹ñáùëÇ¹Ç Ý»ñÏ³ÛáõÃÛ³Ùµ ïÇáÝ ï³áõïáÙ»ñÇÏ Ó¨áí, ÇëÏ ³ÛÉ µ»Ý½ÇÉùÉáñÇ¹Ý»ñÇ 

Ñ»ïª ÃÇáÉÇ Ó¨áí, ³é³ç³óÝ»Éáí 1,2,4-ïñÇ³½áÉÇ N- Ï³Ù S-ï»Õ³Ï³Éí³Í ³Í³ÝóÛ³ÉÝ»ñ: 

ú·ï³·áñÍ»Éáí AutoDock Vina Íñ³·ñ³ÛÇÝ ÷³Ã»ÃÁ, ³ñí³Í ¿ ¹áÏÇÝ· ³Ý³ÉÇ½: 

Ð»ï³½áïí»É ¿ ÙÇ³óáõÃÛáõÝÝ»ñÇ Ñ³Ï³ûùëÇ¹³Ýï³ÛÇÝ ³ÏïÇíáõÃÛáõÝÁ: 
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ELECTORAL N-, S-ALKYLATION OF 3-[2-(4-ALKOXYPHENYL)QUINOLIN-

4-YL]-4-PHENYL-4,5-DIHYDRO-1H-1,2,4-TRIAZOL-5-THIONES WITH 

SUBSTITUTED BENZYLCHLORIDES. SYNTHESIS, DOCKING ANALYSIS 

AND ANTIOXIDANT ACTIVITY 
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1The Scientific Technological Centre of Organic 

and Pharmaceutical Chemistry NAS RA 

26, Azatutyan Str., Yerevan, 0014, Armenia 
2 SPC Armbiotehnology SNPO NAS RA 

14, Gyurjyan Str., Yerevan, 0056, Armenia 
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It was shown, that 3-[2-(4-alkoxyphenyl)quinolin-4-yl]-4-phenyl-4,5-dihydro-1H-

1,2,4-triazole-5-thiones are reacted with 4-hydroxy-3-nitrobenzylchloride in the presence 

of potassium hydroxide in the thionic tautomeric form, to form 1-(4-hydroxy-3-

nitrobenzyl)-3-[2-(4-alkoxyphenyl)quinolin-4-yl]-4-phenyl-4,5-dihydro-1H-1,2,4-

triazole-5-thiones and with benzyl-, 4-methoxy-3-nitrobenzyl- and 4-methoxy-3-

brombenzylchlorides in the thiol form, to form the acording S-benzylsubstituted 1,2,4-

triazoles. The structure of compounds was proved by 
1
H NMR, 

13
C NMR and IR-

spectra. Docking analysis was done using software package AutoDock Vina. Results of 

the docking analysis shows that the energy of interaction of triazole-5-thiones and 4-

hydroxy-3-nitrobenzylderivatives with extracellular domain of the epithelial growth 

factor receptor (eEGFR) – pdb1IVO and catalytic domain of EGFR (cEGFR) – 

pdb3W32 are approximately of the same order and exceed the energy of interaction of 

known anticancer drugs – neratinib, linsitinib, zarnestra and cabozantinib. Antioxidant 

activity of compaunds were investigated by the extent of inhibition of peroxide oxidation 

of lipids in homogenate of brain sliks of rats. The obtained results indicate, that in a line 

of triazole-5-thiones and 4-hydroxy-3-nitrobenzylderivatives the antioxidant activity is 

noticeably increasing for butoxy- and pentyloxyderivatives. 
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