Изучение in silico биологической активности и токсичности нового 2,3-дигидрокси-4-[2-(5-фенил-1,3-тиазол-2-ил)гидразин-1-илиден]циклобут-2-ен-1-она (I)
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Гетероциклические азо-, гидразо-производные α-дикарбонильных соединений, обладающие биологической активностью, потенциально могут быть полезны в медицине. Известно, что квадратная кислота применяется для синтеза красителей, которые имеют чрезвычайно интенсивные полосы поглощения, высокий молярный коэффициент поглощения и хорошую фотопроводимость [1], так же используются для функциональной модификации аминокислот, карбоновых кислот, для обнаружения целевых аналитов, расположенных в сложных биологических системах [2]. В свою очередь тиазольный фрагмент входит в состав многих лекарственных препаратов, которые применяются при инфекционных заболеваниях, опухолях, заболеваниях нервной системы и заболеваниях пищеварительной системы [3]. In Silico спрогнозирована биологическая активность и токсичность соединения I, полученного конденсацией сквараиновой кислоты и 2-гидразино-4-фенилтиазола:
[image: ]
На основе программы GUSAR [3], было установлено, что данное вещество относится к нетоксичным (4-5 класс в зависимости от способа введения). При внутрибрюшном введении токсичная доза - 324мг/кг (4 класс токсичности), при внутривенном - 184мг/кг (4 класс), оральном - 916мг/кг (4 класс), подкожном - 1171мг/кг (5 класс). По результатам скрининга в системе PASS Online [4] было выявлено, что с вероятностью 0,874 вещество является ингибитором арилацетонитрилазы, с вероятностью 0,817 - антагонистом рецепторов анафилотоксинов, с вероятностью 0,724 - ингибитор липидной пероксидазы и с 0,681 - протектором слизистой оболочки. На основании рассчитанных вероятностей проявления определенных видов биологической активности, рассматриваемое соединение может быть классифицировано, как потенциально активное с узким спектром действия. 
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