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СИНТЕЗ И СВОЙСТВА 8-БЕНЗИЛИДЕНГИДРАЗИНИЛЗАМЕЩЕННЫХ 1-

БУТИЛ-3-МЕТИЛ-7-(ТИЕТАН-3-ИЛ)-3,7-ДИГИДРО-1Н-ПУРИН-2,6-ДИОНОВ 
ФГБОУ ВО «Башкирский медицинский государственный университет» 

Минздрава России, г. Уфа 
 
Цель исследования: синтез новых 8-бензилиденгидразинилзамещенных 1-бутил-3-метил-7-(тиетан-3-ил)-3,7-дигидро-

1Н-пурин-2,6-дионов как перспективных биологически активных веществ. 
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Материал и методы. Целевые 8-бензилиденгидразинилзамещенные 7-(тиетан-3-ил)-, 7-(1-оксотиетан-3-ил)- и 7-(1,1-
диоксотиетан-3-ил)-1-бутил-3-метил-3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-дионы получали из соответствующих 8-бром-3,7-дигидро-
1Н-пурин-2,6-дионов в две стадии. Сначала взаимодействием с гидразингидратом синтезировали 8-гидразинилзамещенные 
пурин-2,6-дионы. Затем конденсацией с 5-бром-2-гидроксибензальдегидом и 4-(диметиламино)бензальдегидом получали 
соответствующие 8-бензилиденгидразинилзамещенные 7-(тиетан-3-ил)-, 7-(1-оксотиетан-3-ил)- и 7-(1,1-диоксотиетан-3-
ил)-1-бутил-3-метил-3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-дионы с выходом 71-94%. Структура синтезированных соединений под-
тверждена данными ГХ/МС, УФ, ИК и ЯМР 1Н спектров. При определении противомикробной активности установлено, 
что исследуемые соединения проявляют слабовыраженные противомикробные свойства (минимально подавляющая кон-
центрация составляет более 100 мг/мл). Проведены расчеты физико-химических дескрипторов, прогноз параметров ад-
сорбции, распределения, метаболизма, выделения, фармакокинетических свойств и токсичности синтезированных соеди-
нений in silico с использованием веб-сайтов SwissADME и pkCSM. 

Результаты и выводы. Синтезированы новые 8-бензилиденгидразинилзамещенные 1-бутил-3-метил-7-(тиетан-3-ил)-
3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-дионы с хорошими выходами, исследованы их противомикробные свойства. Слабый противо-
микробный эффект свидетельствует о необходимости модификации структуры для достижения необходимой фармаколо-
гической активности. Полученные результаты прогноза in silico могут использоваться в дальнейшем изучении 8-
бензилиденгидразинилзамещенных 1-алкил-3-метил-7-(тиетан-3-ил)-3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-дионов как потенциальных 
биологически активных соединений. 

Ключевые слова: пурин-2,6-дионы, тиетаны, гидразины, бензилиденгидразины, бензальдегиды, противомикробные 
свойства, ADMEТ. 

 
Yu.V. Shabalina 

SYNTHESIS AND PROPERTIES OF 8-BENZYLYDENEHYDRAZINYL-
SUBSTITUTED 1-BUTYL-3-METHYL-7-(THIETAN-3-YL)-3,7-DIHYDRO-1H-

PURINE-2,6-DIONES 
 
Objective: synthesis of new 8-benzylydenehydrazinyl-substituted 1-butyl-3-methyl-7-(thietan-3-yl)-3,7-dihydro-1H-purine-2,6-

diones as promising biologically active substances. 
Material and methods. Target 8-benzylydenehydrazinyl-substituted 7-(thietan-3-yl)-, 7-(1-oxothietan-3-yl)- and 7-(1,1-

dioxothietan-3-yl)-1-butyl-3-methyl-3,7-dihydro-1H-purine-2,6-diones were obtained from the corresponding 8-bromo-3,7-dihydro-
1H-purine-2,6-diones in two steps. First, 8-hydrazinyl-substituted purine-2,6-diones were synthesized by interaction with hydrazine 
hydrate. Then condensation with 5-bromo-2-hydroxybenzaldehyde and 4-(dimethylamino)benzaldehyde gave the corresponding 8-
benzylydenehydrazinyl-substituted 7-(thietan-3-yl)-, 7-(1-oxothietan-3-yl)- and 7-(1,1-dioxothietan-3-yl)-1-butyl-3-methyl-3,7-
dihydro-1H-purine-2,6-diones with 71-94% yield. The structure of the synthesized compounds was confirmed by GC/MS, UV, IR, 
and 1H NMR spectra. When determining the antimicrobial activity, it was found that the test compounds exhibit mild antimicrobial 
properties (the minimum inhibitory concentration is more than 100 mg/ml). Calculation of physicochemical descriptors, prediction 
of parameters of adsorption, distribution, metabolism, excretion, pharmacokinetic properties, and toxicity of the synthesized com-
pounds in silico using the SwissADME and pkCSM websites were carried out. 

Results and conclusions. New 8-benzylydenehydrazinyl-substituted 1-butyl-3-methyl-7-(thietan-3-yl)-3,7-dihydro-1H-purine-
2,6-diones were synthesized in good yields, their antimicrobial properties were studied. A weak antimicrobial effect indicates the 
need for modification of the structure to achieve the required pharmacological activity. The results of in silico prediction can be 
used in the further study of 8-benzylydenehydrazinyl-substituted 1-alkyl-3-methyl-7-(thietan-3-yl)-3,7-dihydro-1H-purine-2,6-
diones as potential biologically active connections. 

Key words: purine-2,6-diones, thietanes, hydrazines, benzylydenhydrazines, benzaldehydes, antimicrobial properties, ADMEТ. 
 
Синтез новых производных пурин-2,6-

диона путем модификации заместителей в 
положениях 1,3,7 или 8 является перспектив-
ным направлением в поиске эффективных 
веществ, нацеленных на конкретные заболе-
вания человека [1]. Введение гидразонового 
фрагмента –NH–N=CH– в структуры различ-
ных гетероциклов приводит к потенциальным 
противомикробным агентам [2]. Синтезиро-
ваны различные 8-бензилиденгидра-
зинилзамещенные 3-метил-7-(2-метоксиэтил)-
3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-дионы, некоторые 
из них проявили высокую противомикробную 
активность [3]. В наших исследованиях по 
поиску биологически активных соединений 
описаны 8-гидразинил- [4], 8-[2-(2-гидрокси-
бензилиден) гидразинил] и 8-[2-(4-гидрокси-
3-метоксибензилиден)гидразинил]замещен-
ные 1-бутил-3-метил-7-(тиетан-3-ил)-3,7-ди-
гидро-1Н-пурин-2,6-дионы, обладающие про-
тивомикробным действием [5]. 

В настоящей работе продолжается изу-
чение новых 8-бензилиденгидразинил-
замещенных 1-бутил-3-метил-7-(тиетан-3-ил)-

3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-дионов как потен-
циальных противомикробных веществ. 

Материал и методы 
Экспериментальная химическая часть. 

В работе использованы реактивы производ-
ства Sigma-Alrich (США). Тонкослойная хро-
мотография (ТСХ) проведена на пластинах 
Silufol, элюент бутанол – уксусная кислота – 
вода (объемное соотношение 4:1:2), прояви-
тель – йод. Температуры плавления соедине-
ний определены на приборе Stuart SМP30 
(Великобритания). УФ-спектры 0,001% рас-
творов соединений в этаноле записаны на 
спектрометре Shimadzu UV-1800 (Япония). 
ИК-спектры соединений сняты на ИК Фурье-
спектрометре ИнфраЛЮМ ФТ-02 (Россия) в 
дисках KBr. Спектр ЯМР 1Н записан на при-
боре Bruker АМ-300 (Германия) с рабочей ча-
стотой 300 МГц, растворитель – дейтериро-
ванный ДМСО, внутренний стандарт – сигна-
лы растворителя. Масс-спектры получены на 
хромато-масс-спектрометре GC/MS Agilent 
5977В (США) ионизацией электронным уда-
ром, энергия ионизации 70 эВ. 
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Соединения 2а-с синтезированы нами в 
предыдущей работе [4]. GC/MS соединения 2а 
m/z: 294,0 [M-30]+• (54%). GC/MS соединения 
2с m/z: 326,0 [M-30]+• (95%). 

Общая методика синтеза соединений 3а-f. 
К раствору соответствующего 8-гидра-

зинил-3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-диона 2а-с в 
20 мл этанола добавляли 0,66 г (3,3 ммоль) 5-
бром-2-гидроксибензальдегида (для соедине-
ний 3а, c, e) или 0,49 г (3,3 ммоль) 4-
(диметиламино)бензальдегида (для соедине-
ний 3b, d, f), 3 капли концентрированной хло-
ристоводородной кислоты (для соединений 
3е, f) и кипятили 0,5-1 ч. Охлаждали, выпав-
ший осадок отфильтровывали, промывали 
этанолом, водой, затем сушили. 

8-[2-(5-Бром-2-гидроксибензилиден) 
гидразинил]-1-бутил-3-метил-7-(тиетан-3-
ил)-3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-дион (3a). 
Выход 80%. Т.пл.=232-235°С (бутанол). 
С20Н23BrN6O3S. УФ спектр, λmax, нм: 225, 321, 
350, 402. ИК спектр, νmax, см-1: 3280-3170 (О-
Н, N-H), 1691, 1644, 1620, 1607, 1582, 1547 
(С=О, С=N, С=С). 

1-Бутил-8-{2-[4-(диметиламино) бен-
зили-ден] гидразинил}-3-метил-7-(тиетан-3-
ил) -3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-дион (3b). 
Выход 71%. Т.пл.=195-198°С (этанол). 
С22Н29N7O2S. УФ спектр, λmax, нм: 226, 358. ИК 
спектр, νmax, см-1: 3220-3100 (N-H), 1694, 1647, 
1610, 1579 (С=О, С=N, С=С). ЯМР 1Н (DMSO-
d6), δ, м.д.: 0,91 (т, 3Н, J 7,2 Гц, СН3), 1,24-1,38 
(м, 2Н, СН2), 1,47-1,60 (м, 2Н, СН2), 2,95 [с, 
6Н, N(CH3)2], 3,37 (с, 3Н, 3-CH3), 3,24-3,33 [м, 
2Н, S(CH)2], 3,83-3,92 (м, 2Н, 1-СН2), 4,20-4,28 
[м, 2Н, S(CH)2], 6,08-6,22 (м, 1Н, 7-CH), 6,72 
(д, 2Н, J 8,5 Гц, 2СН-м), 7,47 (д, 2Н, J 8,5 Гц, 
2СН-о), 7,99 (с, 1Н, N=CH), 11,14 (с, 1Н, NН). 

8-[2-(5-Бром-2-гидроксибензилиден) 
гидразинил]-1-бутил-3-метил-7-(1-оксотие-
тан-3-ил)-3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-дион (3c). 
Выход 94%. Т.пл.=250-252°С (ДМФА – вода, 
объемное соотношение 5:1). С20Н23BrN6O4S. УФ 
спектр, λmax, нм: 226, 320, 352, 403. ИК спектр, 
νmax, см-1: 3220-3150 (О-Н, N-H), 1696, 1647, 
1624, 1579, 1548 (С=О, С=N, С=С), 1036 (S=O). 

1-Бутил-8-{2-[4-(диметиламино) бен-
зили-ден]гидразинил}-3-метил-7-(1-оксоти-
етан-3-ил)-3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-дион 
(3d). Выход 93%. Т.пл.=253-255°С (бутанол). 
С22Н29N7O3S. УФ спектр, λmax, нм: 226, 299, 360. 
ИК спектр, νmax, см-1: 3220-3070 (N-H), 1695, 
1646, 1616, 1581 (С=О, С=N, С=С), 1035 (S=O). 

8-[2-(5-Бром-2-гидроксибензилиден) 
гидразинил]-1-бутил-3-метил-7-(1,1-диоксо-
тиетан-3-ил)-3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-
дион (3e). Выход 90%. Т.пл.=261-263°С (бу-

танол). С20Н23BrN6O5S. УФ спектр, λmax, нм: 
227, 319, 402. ИК спектр, νmax, см-1: 3300-3200 
(О-Н, N-H), 1690, 1646, 1626, 1578, 1551 
(С=О, С=N, С=С), 1310, 1121 (SO2). 

1-Бутил-8-{2-[4-(диметиламино) бен-
зилиден]гидразинил}-3-метил-7-(1,1-диок-
сотиетан-3-ил)-3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-
дион (3f). Выход 90%. Т.пл. =277-278°С 
(ДМФА – вода, объемное соотношение 7:1). 
С22Н29N7O4S. УФ спектр, λmax, нм: 227, 361. ИК 
спектр, νmax, см-1: 3300-3230 (N-H), 1698, 1645, 
1624, 1613, 1584 (С=О, С=N, С=С), 1304, 1126 
(SO2). 

Экспериментальная биологическая 
часть. Противомикробные свойства синтези-
рованных соединений определяли на кафедре 
микробиологии БГМУ под руководством 
д.м.н., проф. А.К. Булгакова методом «диффу-
зии в агар» на плотной элективной питатель-
ной среде [11]. Предварительно готовили рас-
твор, содержащий 100 мг соединения в 1 мл 
мясопептонного бульона с последующим раз-
ведением до рабочей концентрации 12,5 и 
6,25 мг/мл. На чашки с питательной средой 
вносили тестовые культуры микроорганизмов 
(микробная нагрузка составляла 2,0·106 
КОЕ/мл), в качестве которых использовались 
клинические штаммы: E. coli, Enterobacter 
spp., Bacillus spp., St. aureus, Citrobacter spp., 
Klebsiellae spp., Ps. aeruginosa, Shigellae spp., 
Vibrion spp. и S. marcescens из музея кафедры 
микробиологии БГМУ. Посевы инкубировали 
при 37°С в течение 72 ч и при 25°С – 48 ч. О 
противомикробной активности соединений 
судили по отсутствию роста культур через 1, 
2, 3 и 5 суток. 

Расчет физико-химических дескрипто-
ров, прогноз параметров адсорбции, распре-
деления, метаболизма, выделения, фармако-
кинетических свойств синтезированных со-
единений проводили с помощью веб-сервиса 
SwissADME. Параметры токсичности прогно-
зировали посредством веб-сервиса pkCSM. 

Результаты и обсуждение 
Целевые 8-бензилиденгидразинил-

замещенные 7-(тиетан-3-ил)-, 7-(1-оксо-
тиетан-3-ил)- и 7-(1,1-диоксотиетан-3-ил)-1-
бутил-3-метил-3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-
ди-оны (3a-f) получали, как показано на 
схеме (рис.1), из соответствующих 8-бром-
3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-дионов 1а-с в две 
стадии. Сначала синтезировали 8-
гидразинил-замещенные 1-бутил-3-метил-
3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-дионы, содержа-
щие тиетановый (2а), оксотиетановый (2b) и 
диоксотиетановый цикл (2с) по методикам, 
описанным в работе [4]. Взаимодействие 
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соединений 2а-с с 5-бром-2-гидрокси-бенз-
альдегидом и 4-(диметиламино) бензальде-
гидом при кипячении в этаноле в течение 
0,5-1 часа приводит к образованию соответ-
ствующих 8-бензили-денгидразинил-1-
бутил-3-метил-7-(тиетан-3-ил)-3,7-дигид-ро-
1Н-пурин-2,6-дионов (3а-f) с выходом 71-
94%. Соединение 2с реагировало с бензаль-
дегидами в присутствии каталитических ко-
личеств хлористоводородной кислоты. 
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Рис. 1. Схема получения целевых 8-бензилден-
гидразинилзамещенные 7-(тиетан-3-ил)-, 7-(1-оксотиетан-3-ил)- 
и 7-(1,1-диоксотиетан-3-ил)-1-бутил-3-метил-3,7-дигидро-1Н-
пурин-2,6-дионов 

 

Индивидуальность и строение синтези-
рованных соединений подтверждены тонко-
слойной хроматографией и спектральными 
методами. Дополнительным подтверждением 
структуры промежуточных 8-гидразинил-3,7-
дигидро-1Н-пурин-2,6-дионов 2a, c было по-
явление в масс-спектрах фрагментных ионов 
[M-30]+•. Ионные пики М+• при значениях 
m/z, соответствующих молекулярным массам, 
не регистрировались в спектрах вследствие их 
нестабильности.  

Образование целевых 8-бензили-
денгидразинил-3,7-дигидро-1Н-пурин -2,6-ди-
онов 3а-f доказывается спектром ЯМР 1Н со-
единения 3b, который содержит сигналы про-
тонов остатка 4-(диметиламино) бензальдегида. 
В спектре отсутствует сигнал, относящийся к 
NH2 группе остатка гидразина, образование 
N=CH связи подтверждается синглетом при 
7,99 м.д. с интенсивностью в 1Н. Нерасщеплен-
ность синглета NН группы и сигналов остатка 
4-(диметиламино) бензальдегида указывает на 

образование одного стерически более устойчи-
вого Е-изомера [6]. 

Инфракрасные-спектры подтверждают 
структуру синтезированных бензилиденгид-
разинов: интенсивные полосы валентных ко-
лебаний С=N, С=С связей бензилиденгидра-
зина и С=О, С=N, С=С связей пурин-2,6-
диона находятся в области 1698-1547 см-1, 
широкие полосы валентных колебаний О-Н и 
N-Н связей заместителей в 8м положении – в 
области 3300-3070 см-1.  

Спектры оксотиетанилпурин-2,6-дионов 
3с, d содержат интенсивную полосу поглоще-
ния валентных колебаний S=О связи (1036-1035 
см-1), спектры диоксотиетанилпурин-2,6-дионов 
3е, f – полосы поглощения асимметричных 
(1310-1304 см-1) и симметричных (1126-1121 см-

1) валентных колебаний SО2 группы. 
В УФ-спектрах образование 8-бензили-

денгидразинилпурин-2,6-дионов 3а-f под-
тверждается смещением максимума поглоще-
ния в длинноволновую область вследствие 
удлинения сопряжения [7]. При определении 
противомикробной активности синтезирован-
ных 8-бензили-денгидразинов 3а-f установле-
но, что исследуемые соединения проявляют 
слабовыраженные противомикробные свой-
ства (минимально подавляющая концентрация 
составляет более 100 мг/мл). 

Для синтезированных 8-бензили-
денгидразинов 3а-f изучили in silico абсорб-
цию, распределение, метаболизм, выделение 
(ADME), имеющие решающее значение на 
ранней стадии разработки лекарств и исполь-
зуемые для изучения фармакокинетических 
свойств соединений.Анализ ADME проводили 
с использованием онлайн-сервиса SwissADME, 
доступного по адресу http://www.swissadme.ch/ 
[8]. Синтезированные соединения анализиро-
вали на соответствие критериям Druglikeness 
согласно правилу Липинского. Для его соблю-
дения не должно нарушаться более 1 парамет-
ра: молекулярная масса (MW) не более 500 
г/моль, МlogP не более 4,15, доноров водород-
ной связи – NH и/или OH групп (nHBD) не бо-
лее 5, акцепторов водородной связи – суммар-
ное количество атомов N и O (nHBA) не более 
10. Результаты анализа ADME синтезирован-
ных соединений in silico показаны в табл. 1. 

 
Таблица 1 

Результаты анализа ADME синтезированных 8-бензилиденгидразинов 3а-f in silico (по данным веб-сервиса SwissADME) 
Соединение MW, г/моль MlogP nHBD nHBA TPSA, Å2 GI absorption Нарушение 

3a 507,40 2,68 2 5 131,74 high 1 
3b 455,58 2,52 1 4 114,75 high 0 
3c 523,40 1,83 2 6 142,72 low 1 
3d 471,58 1,68 1 5 125,73 high 0 
3e 539,40 1,81 2 7 148,96 low 2 
3f 487,58 1,66 1 6 131,97 High2 1 
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8-Бензилиденгидразины 3а-d, f соответ-
ствуют правилу Липинского. Значение пло-
щади полярной поверхности (TPSA) соедине-
ний 3а, b, d, f оказалось ниже 140 Å2, поэтому 
можно предположить, что эти соединения хо-
рошо всасываются в желудочно-кишечном 
тракте (GI absorption). Радар биодоступности 
(рис. 1), в котором учитывались такие свой-
ства, как эластичность (FLEX), липофильность 
(LIPO), насыщенность (INSATU), размер 
(SIZE), полярность (POLAR) и растворимость 
(INSOLU) синтезированных соединений 3а-f 
(кроме соединений 3с, е по размеру и полярно-
сти), показал, что нахождение значений этих 
показателей в розовой зоне, т.е. в оптимальном 
диапазоне для каждого свойства, является бла-
гоприятным пространством для пероральной 
биодоступности данных соединений. 

 

 
Рис. 1. Радар биодоступности синтезированных 8-
бензилиденгидразинов на примере соединения 3b. 

 
Синтезированные 8-бензилиденгидра-

зины 3а-f были исследованы с использовани-
ем модели BOILED-Egg (рис. 2) [9], позво-
ляющей учитывать пассивное желудочно-
кишечное всасывание (HIA) и проникнове-
ние в мозг (BBB) в зависимости от положе-
ния соединений в эталонной зависимости 
WlogP от TPSA.  

Белая зона указывает на высокую веро-
ятность пассивного всасывания в желудочно-
кишечном тракте, а желтая зона (желток) – на 
высокую вероятность проникновения в голов-
ной мозг. По результатам анализа в модели 
BOILED-Egg все синтезированные 8-
бензилиденгидразины не проникают через 
гематоэнцефалический барьер, соединения 3а, 
b, d, f проявляют высокую абсорбцию в желу-
дочно-кишечном тракте.  

Прогноз токсичности синтезированных 
соединений проводили с помощью веб-
сервиса pkCSM (http: //biosig.unimelb.edu.au 
/pkcsm/) [10], позволяющего прогнозировать 
фармакокинетические свойства малых моле-
кул, в том числе множество данных по ток-
сичности, таких как значение летальной дозы 
LD50, токсичность T. pyriformis, токсичность 
по AMES, токсичность Minnow, максимально 
переносимую дозу для человека, гепатоток-
сичность, самую низкую дозу соединения, 
которая приводит к наблюдаемому побочному 
эффекту (LOAEL), способность к сенсибили-
зации кожи и ингибированию калиевых кана-
лов hERG I и II.  

В результате проведенного прогноза 
токсичности предсказано, что синтезирован-
ные 8-бензилиденгидразины 3а-c, e, f не обла-
дают токсичностью по AMES, что указывает 
на отсутствие мутагенных свойств, кроме со-
единения 3d, для которого получен положи-
тельный тест токсичности по AMES. Все со-
единения не вызывают сенсибилизацию кожи, 
однако способны приводить к нарушению 
нормальной функции печени. Самые низкие 
дозы синтезированных соединений, которые 
приводят к наблюдаемому побочному эффек-
ту, составили 0,668-1,651 мг/кг массы те-
ла/сут. Ни одно из соединений не показало 
положительного результата ингибирования 
калиевых каналов hEGR I, хотя все соедине-
ния (кроме 3е) могут ингибировать hEGR II.  

 
 

 
Рис. 2. Результаты анализа синтезированных 8-бензилиденгидразинов 3а-f в модели BOILED-Egg. 
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Низкое значение максимально перено-
симой для человека дозы спрогнозировано 
для соединения 3b и составило 0,235 
мг/кг/сут. Для соединений 3a, c-f максималь-
но переносимая доза для человека рассчитана 
с более высокими значениями от 0,616 до 
1,044 мг/кг/сут. 

Синтезированные 8-бензилиденгидра-
зины 3а-f продемонстрировали низкую 
острую токсичность при пероральном приеме 
у крыс со значениями летальной дозы LD50 
от 2,351 до 3,085 моль/кг. Для соединений 3а-f 

прогнозируется plgC50 (отрицательный лога-
рифм концентрации, необходимой для инги-
бирования 50% роста простейших бактерий T. 
Pyriformis) со значением 0,285 мкг/л, что пре-
вышает допустимое -0,5 (соединения счита-
ются токсичными). Для синтезированных 8-
бензилиденгидразинов 3а-f логарифм леталь-
ной концентрации LC50 для Flathead Minnows 
прогнозируется со значениями от -1,079 до -
0,135 мМ, что расценивается как высокая ост-
рая токсичность соединений по этому показа-
телю (табл. 2). 

 
Таблица 2 

Результаты прогнозирования токсичности синтезированных 8-бензилиденгидразинов 3а-f 

Показатели Соединение 
3a 3b 3c 3d 3e 3f 

Токсичность по AMES Нет Нет Нет Да Нет Нет 
Максимально переносимая доза для чело-
века, мг/кг/сут 0,616 0,235 1,037 0,882 1,044 1,000 

Ингибитор hERG I Нет Нет Нет Нет Нет Нет 
Ингибитор hERG II Да Да Да Да Нет Да 
Пероральная острая токсичность для крыс 
(LD50), моль/кг 3,085 2,980 2,687 2,772 2,351 2,504 

Пероральная хроническая токсичность для 
крыс (LOAEL), log мг/кг массы тела/сут 0,668 1,227 0,689 1,330 1,651 1,213 

Гепатотоксичность Да Да Да Да Да Да 
Повышение чувствительности кожи Нет Нет Нет Нет Нет Нет 
Токсичность T.pyriformis, log мкг/л 0,285 0,285 0,285 0,285 0,285 0,285 
Токсичность Minnow, log мМ -0,243 -0,135 -0,378 -0,433 -0,860 -1,079 

 
Выводы 
1. Синтезированы новые 8-бензилиден-

гидразинилзамещенные 1-бутил-3-метил-7-
(тиетан-3-ил)-3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-дио-
ны с хорошими выходами, исследованы их 
противомикробные свойства. Слабый проти-
вомикробный эффект свидетельствует о необ-
ходимости дальнейшей модификации струк-
туры для достижения необходимой фармако-
логической активности. 

2. Проведены расчет физико-хими-
ческих дескрипторов и прогноз параметров 
адсорбции, распределения, метаболизма, вы-

деления, фармакокинетических свойств и ток-
сичности синтезированных соединений. По-
лученные результаты могут использоваться в 
дальнейшем изучении 8-бензили-
денгидразинилзамещенных 1-алкил-3-метил-
7-(тиетан-3-ил)-3,7-дигидро-1Н-пурин-2,6-ди-
онов как потенциальных биологически актив-
ных соединений. 

 
Исследование выполнено в рамках реа-

лизации федеральной программы стратеги-
ческого академического лидерства «Приори-
тет 2030». 
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ИЗУЧЕНИЕ ВНЕШНИХ ПРИЗНАКОВ И АНАТОМИЧЕСКОГО СТРОЕНИЯ 
ТРАВЫ, КОРНЕЙ И ПЛОДОВ CRAMBE ABYSSINICA HOCHST, КОРНЕВИЩ 

GYNOSTEMMA PENTAPHYLLUM THUNB  
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Цель исследования ‒ изучение внешнего вида и анатомической характеристики различных морфологических групп 

сырья Сrambe abyssinica (листьев, цветков, плодов и корней) и корневищ Gynostemma pentaphyllum химического состава 
посредством макро- и микроскопического и фитохимического исследований.  

Материал и методы. Были определены основные диагностические признаки изучаемых объектов и частота их 
проявляемости (%), которые могут служить показателем качества сырья. Также представлены данные количественного 
определения некоторых групп биологически активных веществ: полисахаридов (гравиметрическим методом), 
аскорбиновой кислоты (титриметрическим методом), дубильных веществ (титриметрическим методом) и сапонинов 
(спектрофотометрическим методом).  

Результаты. По результатам количественного определения биологических соединений выявлено, что в траве C. abys-
sinica, заготовленной в фазу цветения, происходит наибольшее их накопление. В корневищах G. рentaphyllum преоблада-
ющим биологическим соединением явились сапонины тритерпенового ряда в пересчете на β-эсцин. Полученные 
результаты исследования внешнего вида и анатомической структуры, а также количественного содержания биологических 
соединений C. abyssinica и G. рentaphyllum в дальнейшем могут быть применены в выборе лекарственного сырья из изуча-
емых морфологических групп и их стандартизации с целью использования в медицинской практике. 

Ключевые слова: крамбе абиссинская, Сrambe abyssinica, гиностемма пятилистная, Gynostemma pentaphyllum, макро-
скопический анализ, микроскопический анализ, диагностические признаки, биологически активные вещества, стандарти-
зация, фитохимический анализ. 
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STUDY OF EXTERNAL SIGNS AND ANATOMICAL STRUCTURE 

 OF HERBS, ROOTS, AND FRUITS OF CRAMBE ABYSSINICA HOCHST., 
RHIZOMES OF GYNOSTEMMA PENTAPHYLLUM THUNB. AND SOME GROUPS 

OF BIOLOGICAL COMPOUNDS 
 
The objective of the research is studying the appearance and anatomical characteristics of various morphological groups of 

Crambe abyssinica (leaves, flowers, fruits and roots) and rhizomes of Gynostemma pentaphyllum, and chemical composition using 
macro-, microscopic and phytochemical methods.  


