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Синтез и молекулярный докинг функциональных производных индолин-2-она
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Химия α‑роданокарбонильных соединений — активно развивающаяся область органической химии благодаря их высокому синтетическому потенциалу и ценным свойствам продуктов на их основе [1, 2]. Так, тиоцианатоацетофенон 2 реагирует с 2,3‑диоксоиндолином (изатином) и Et₃N, давая производное индолин‑2‑она 1 с выходом до 86 % (Рисунок 1).
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Рис. 1. Синтез исходного 2-оксо-1-(2-оксоиндолин-3-илиден)-2-фенилэтан-1-тиолата триэтиламмония 1
Реакция S‑алкилирования 2‑оксо‑1‑(2‑оксоиндолин‑3‑илиден)‑2‑фенилэтан‑1‑тиолата триэтиламмония с хлоркойевой кислотой (Рисунок 2) приводит к новому соединению 3.
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Рис. 2. Синтез продукта S-алкилирования 3
Молекулярный докинг продукта 3 (протокол GalaxyWeb Sagittarius) показал его сродство к ряду белков. Наибольшее сродство выявлено к RPA1 (PDB ID 4luv, Uniprot ID P27694, ΔG = -15.828 ккал/моль) — белку, стабилизирующему одиночные нити ДНК и участвующему в её репликации и репарации. 
Таким образом, мишени RPA1, указывает на потенциальное влияние исследуемого вещества на генетическую стабильность, клеточный цикл и синтез белков. 
Исследование выполнено при финансовой поддержке Российского Научного Фонда № 25-23-01099.
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