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Досліджено нуклеофільне заміщення галогенів у 2,3-дихлор-1,4-нафтохіноні солями 
аліфатичних, ароматичних та гетероциклічних тіосульфокислот. 

Ключові слова: солі тіосульфокислот, арилювання, тіосульфоестери, 1,4-нафто-
хінон, тіосульфонати. 

 

The nucleophilic substitution of halogens in 2,3-dichlor-1,4-naphtoquinone with salts of 
aliphatic, aromatic and heterocyclic thiosulfonic acids have been researched. 
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Постановка проблеми. За даними ВООЗ на сучасному етапі актуальною є проблема 

лікування та профілактики інфекційних захворювань, серед яких найпоширенішими є сезонні гострі 
респіраторні вірусні інфекції (ГРВІ) та грип. Кількість хворих на ГРВІ та грип становить 1,5 млрд. 
випадків за рік, що відповідає 75 % інфекційної патології в світі, а під час епідемій – близько 90 % 
всіх випадків. Крім того, існує прямий зв'язок цих захворювань з розвитком подальшої патології 
серця, легень, нирок та інших, зокрема хронічних захворювань. Терапія вірусних, бактеріальних, 
грибкових захворювань, враховуючи чутливість та резистентність вірусів і хвороботворних 
мікроорганізмів, вимагає постійної розробки ефективних противірусних, протимікробних 
препаратів на основі нових високоактивних субстанцій. 

Структурні аналоги фітонцидів ― тіосульфоестери проявляють широкий спектр біологічної 
активності. Вони запропоновані як ефективні засоби захисту рослин, рістрегулятори, біоцидні 
добавки, консерванти фруктів і овочів, інсектециди, радіопротекторні засоби та лікарські субстанції 
[1,2]. З іншого боку, відомо, що серед похідних бензохінону, нафтохінону зустрічають сполуки, що 
проявляють високу протимікробну активність і широкий спектр біологічної дії. Так, деякі 
етиленімінопохіднібензохінону (“Байєр Е-39”, Байєр А-139”) знайшли застосування як проти-
пухлинні речовини, 5-оксинафтохінон (“Юглон”) і його похідні запропоновані як протитубер-
кульозні субстанції [3]. Практичне застосування, як фунгіцид і альгіцид знайшов 2,3-дихлор-1,4-
нафтохінон (“Фігон”)[4]. З огляду на вищезазначене перспективним є синтез тіосульфонатних 
похідних 1,4-нафтохінону для одержання нових біологічно активних сполук з антивірусною, 
антибактеріальною та протигрибковою дією, що можуть стати новими субстанціями для створення 
фармпрепаратів. 

 
Аналіз останніх досліджень і публікації. Спроби синтезу нафтохінонових естерів тіосульфо-

кислот реакцією заміщення атомів хлору в 2,3-дихлор-1,4-нафтохіноні на тіосульфонатні фрагменти 
дією солей лужних металів тіосульфокислот проводили раніше Б. Г. Болдирєв і В. Т. Колесников, 
але вони закінчувалися невдачею [5]. Незалежно від природи тіосульфокислоти як кінцевий 



 265 

продукт реакції у всіх випадках ними був виділений осад дибенз[b, i]тіантрен-5,7,12,14-тетраону, 
будову якого підтвердили взаємодією 2,3-дихлор-1,4-нафтохінону з сульфідом натрію [6]. З огляду 
на це 2-амінофункціоналізовані 1,4-нафтохінонові естери тіосульфокислот ними були одержані із  
2-ацетиламіно-3-хлорнафтохінону, що має рухомий атом хлору, дією калієвих солей тіосульфо-
кислот при кімнатній температурі. Отже, були синтезовані 2-ацетиламіно-1,4-нафтохінонові-3-
естери метан-, етан-, пропантіосульфокислот [5]. Взаємодія етилового естеру 2-N-ацетилгліцино-3-
хлор-1,4-нафтохінону з цими ж солями тіосульфокислот відбувалась з утворенням смолистих 
речовин, з яких цільові сполуки виділити невдалось. Проте, метиловий естер 2-N-ацетилфеніл-
аланіно-3-хлор-1,4-нафтохінону легко утворював з калієвими солями вказаних вище тіосульфо-
кислот відповідні 1,4-нафтохінонові тіосульфоестери [5]. Аналогічно, з утворенням тіосульфо-
естерів, реагує з калієвими солями метан- і бензентіосульфокислот метиловий естер 2-N-ацетил-
лейцино-3-хлор-1,4-нафтохінону [7]. Раніше було показано, що при взаємодії етоксидитіокарбамату 
калію в ацетоно-спиртовому середовищі в присутності органічних основ з 2,3-дихлор-1,4-нафто-
хіноном відбувається заміщення обох атомів хлору з утворенням 2-алкокси-3-етокситіокарбонілтіо-
1,4-нафтохінону [8,9]. Враховуючи наведені вище дані, подальші дослідження реакції заміщення 
солями тіосульфокислот галогенів у хіноїдних системах є актуальною проблемою, оскільки 
одержані при цьому 1,4-нафтохінонові S-естери тіосульфокислот можуть бути цікавими як нові 
потенційні біологічно активні сполуки та нові тіолюючі хімічні реагенти. 

 
Мета роботи – дослідити особливості перебігу реакції заміщення 2,3-дихлор-1,4-нафтохінону 

солями тіосульфокислот, синтезувати 1,4-нафтохінонові тіосульфоестери, обчислити їх параметри 
лікоподібності та здійснити прогнозований скринінг біологічної активності найперспективніших 
сполук. 

 
Обговорення результатів. Продовжуючи дослідження в напрямку синтезу та вивчення 

властивостей нових S-естерів тіосульфокислот у цій роботі ми проаналізували літературні дані з 
взаємодії солей тіосульфокислот та 2,3-дихлор-1,4-нафтохінону. Слід відзначити, що фільтрат 
реакційної маси після відділення утвореного осаду дибенз[b, i]тіантрен-5,7,12,14-тетраону не 
аналізували[5]. За умови проведення цієї реакції при одночасному змішуванні реагуючих 
компонентів в ацетоноводному розчині за кімнатної температури [5] встановлено, що заміщення 
атомів хлору відбувається дуже швидко і фактично закінчується через 0,5 год з утворенням осаду 
дибенз[b, i]тіантрен-5,7,12,14-тетраону (2) з виходом 47,3 %. Після відгонки ацетону з фільтрату 
була виділена суміш сполук, з якої методом фракційної кристалізації ми виділили продукти моно-і 
дизаміщення тіосульфонатними фрагментами атомів хлору в 2,3-дихлор-1,4-нафтохіноні, згідно з 
такою схемою перетворень: 
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Це свідчить, що атоми хлору в 2,3-дихлор-1,4-нафтохіноні легко заміщаються на 

тіосульфонатні фрагменти, з утворенням S-естерів тіосульфокислот з 1,4-нафтохіноновими 
фрагментами, а утворення осаду дибенз[b, i]тіантрен-5,7,12,14-тетраону (2) можна пояснити 
перебігом конкуруючої реакції взаємодії цільових нафтохінонових естерів тіосульфокислот з 
вихідними солями тіосульфокислот, що супроводиться утворенням тіолятів 1,4-нафтохінонів, які 
взаємодіють між собою та з вихідним 2,3-дихлор-1,4-нафтохіноном, згідно з такою схемою 
перетворень: 
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Одержані результати показують, що атоми хлору в 2,3-дихлор-1,4-нафтохіноні легко можна 

замінити на тіосульфонатні фрагменти, але спостерігається висока реакційна здатність 1,4-
нафтохінонових S-естерів тіосульфокислот похідних 1,4-нафтохінону по відношенню до 
нуклеофільних реагентів, зокрема до натрієвих чи калієвих солей тіосульфокислот, у разі взаємодії 
з надлишком яких відбувається конкуруюча реакція з утворенням суміші проміжних моно- (5) і 
дитіолятів (6) 1,4-нафтохінону, що пояснює утворення сполуки (2). 

Проведено дослідження взаємодії калієвих та натрієвих солей різних тіосульфокислот з 2,3-
дихлор-1,4-нафтохіноном в різних умовах. Реакція відбувалась в різних розчинниках (метанол, ДМФА, 
толуен, метилен хлорид, ацетон) і за різного температурного режиму (-15÷ 20 0С), при поступовому 
додаванні розчинів солей тіосульфокислот до розчину нафтохінону (1), контролюючи методом ТШХ 
наявність в реакційній масі солей тіосульфокислот, для забезпечення реакції згідно зі схемою: 
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За низьких температур (-15 ÷ -10 0С), зокрема в ацетоні, реакція 2,3-дихлор-1,4-нафтохінону з 

солями тіосульфокислот практично закінчується через 30 хв від початку змішування (контроль 



 267 

ТШХ). У цих умовах швидкість утворення нафтохінонових естерів тіосульфокислот перевищує 
швидкість їх взаємодії з вихідними солями тіосульфокислот, оскільки вихід побічного продукту 
реакції (2) при цьому становив не більше 5 %. У випадку еквімолярних кількостей 2,3-дихлор-1,4-
нафтохінону (1) і солей тіосульфокислот одержано суміш моно- (3а-и) і дизаміщених (4а-и) 
продуктів взаємодії, з переважаючою кількістю перших, які є кристалічними речовинами 
оранжевого кольору, розчинними в спиртах і ацетоні. Будова сполук (3а-и) підтверджена даними 
1Н ЯМР та ІЧ-спектроскопій, їх склад – результатами елементного аналізу. Характеристики сполук 
(3а-и) наведені в табл. 1, 2. 

 
Таблиця 1 

Характеристики S-2-(3-хлор-1,4-нафтохінонових) естерів тіосульфокислот (3а-и) 

№
 с
по
лу
ки

 

В
их
ід

, 
%

 

Т пл., 0С 
(розч. для 
крист.) 

Знайдено 
Розраховано, 

% 
Брутто 
формула 

C H Cl N S 

3а 54 
134 

(етанол) 
52,39 
52,68 

2,63 
2,49 

9,83 
9,71 

- 17,27 
17,58 

С16H9ClO4S2 

3б 45 
148 

(метанол) 
53,62 
53,90 

3,12 
2,93 

9,57 
9,36 

- 16,68 
16,93 

С17H11ClO4S2 

3в 49 
170розкл 
(етанол) 

52,85 
51,13 

3,29 
3,10 

8,63 
8,38 

3,04 
3,31 

14,92 
15,16 

С18H13ClNO5S2 

3г 52 
178 

(етанол) 
49,06 
49,26 

3,18 
2,99 

8,93 
8,08 

3,06 
3,19 

14,42 
14,61 

С18H13ClNO6S2 

3д 21 
78 

(метанол) 
47,84 
48,13 

2,23 
2,02 

17,51 
17,76 

- 15,82 
16,06 

С16H8Cl2O4S2 

3е 52,7 
176-177  

(метанол) 
54,49 
54,74 

2,93 
2,66 

8,29 
8,50 

3,14 
3,36 

15,23 
15,38 

С19H11ClNO4S2 

3є 42 
210 

(метанол) 
47,82 
47,65 

2,95 
2,74 

7,22 
7,40 

8,96 
8,77 

13,23 
13,39 

С19H13ClN3O6S2 

3ж 54 
79 

(метанол) 
48,51 
48,76 

4,03 
3,80 

10,63 
10,28 

- 18,42 
18,59 

С14H13ClO4S2 

3з 22 
108 

(метанол) 
45,89 
45,50 

3,06 
2,86 

11,43 
11,19 

- 19,96 
20,24 

С12H9ClO4S2 

3и    32 
174-176 

(метанол) 
43,45 
43,64 

2,63 
2,31 

11,52 
11,73 

- 20,98 
21,16 

C11H7ClO4S2 

  
Отже, за низьких температур в апротонних розчинниках атоми хлору в 2,3-дихлор-1,4-

нафтохіноні легко заміщуються на тіосульфонатний фрагмент з утворенням продуктів моно- і 
дизаміщення. При кімнатній температурі ця реакція відбувається з утворенням переважаючої 
кількості гетероциклічної сполуки (2), яка є продуктом взаємодії нафтохінонових естерів 
тіосульфокислот з 2,3-дихлор-1,4-нафтохіноном та солями лужних металів тіосульфокислот. 

Розроблення ефективних лікарських субстанцій є тривалим процесом і вимагає колосальних 
фінансових затрат. Більшість відомих діючих субстанцій медичних препаратів були виявлені в 
результаті систематичної оптимізації сполук-лідерів, знайдених під час тестування речовин на 
тваринах, на ізольованих органах або in vitro на моделях інгібування ферментів чи зв’язування з 
рецепторами. Крім того, у вказаних дослідженнях на одну відкриту лікарську субстанцію припадає 
сотні тисяч, а то й більше, досліджуваних сполук [10]. З огляду на це все частіше початковим 
етапом пошуку фармакологічно активних речовин стає використання доекспериментальних методів 
in silico [11]. Серед таких методів виокремити використання лікоподібних (“drug-like”) 
характеристик в пошуку потенційних кандидатів на лікарську субстанцію. 
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Таблиця 2 
Дані 1Н ЯМР та ІЧ-спектроскопій S-2-(3-хлор-1,4-нафтохінонових) естерів 

тіосульфокислот (3а-и) 
№ 

сполуки 
ІЧ-спектр, 

γ, см-1 
Спектр 1Н ЯМР , 

δ, м.д. 
1 2 3 

3а 
1688 (С=О),1659 (С=О),1602, 1586, 1468 

(С=Сар), 1302γаs, 1138γs (SO2) 
8,17-8,09 м (2Н), 7,75-7,34 м (2H), 7,25 м (5Н, 

Нар) 

3б 
1677 (С=О),1658 (С=О),1598, 1582, 1485 

(С=Сар), 1312γаs, 1128γs (SO2) 
8,10-8,03 м (2Н), 7,70-7,30 м (2Н),  
7,49 д (2Н, Нар), 7,14 д (2Н, Нар),  

2,36 с (3Н, СН3) 

3в 
1667 (С=О),1660 (С=О), 1608 1598, 1560, 

(С=Сар), 3265 (NH), 1660, 1540, 1320 (NH), 
1316γаs, 1124γs (SO2) 

8,14-8,03 м (2Н), 7,70-7,34 м (2Н),  
7,64 д (2Н, Нар), 7,56 д (2Н, Нар),  

10,08c (1Н, NH), 2,12 c (3Н, COCH3) 

3г 
1674 (С=О),1658 (С=О), 1599, 1569, 1560 

(С=Сар), 3332 (NH), 1646, 1632, 1552, (NH), 
1710 (С=О), 1298γаs, 1136γs (SO2) 

8,15-8,05 м (2Н), 7,64-7,56 м (2Н), 
 7,36 д (2Н, Нар), 7,24 д (2Н, Нар),  
9,86c (1Н, NH), 3,78 c (3Н, OCH3) 

3д 
1690 (С=О),1678 (С=О), 1602, 1570, 1495 

(С=Сар), 1332γаs, 1120γs (SO2) 
8,08-7,95 м (2Н), 7,66-7,42 м (2Н), 

 7,61 д (2Н, Нар) 7,74 д (2Н Нар) 

3е 
1672 (С=О), 1652 (С=О), 1600, 1576 (С=Сар), 

1306γаs , 1132γs (SO2), 832, 788, 7634 
(хінолінове ядро) 

8,17-8,09 м (2Н), 7,72-7,34 м (2Н), 7,64-7,82 м 
(3Н, Нар) 7,70-9,20 м (6Н, Нар) 

3є 
3324(NН),1708 (С=О), 1684 (С=О), 1656 
(С=О), 1634 (NН), 1604, 1588 (С=Сар), 

1322γаs , 1116γs (SO2),  

9,17-6,97 м (3Н), 7,72-8,14 м (4Н), 9,86c (1Н, 
NH), 3,78 c (3Н, OCH3) 

3ж 
1684 (С=О), 1652 (С=О),  

1586, 1598, 1560, 1456 (С=Сар),  
1316γаs , 1140γs (SO2),  

0,86 м (3Н, СН3), 1,1-1,9 м (4Н, СН2СН2СН3), 
2,73 м (2Н, SCH2), 7,65-8,10 м (4H, Ar-H) 

3з 

1686 (С=О), 1650 (С=О),  
1600, 1588, 1560 (С=Сар), 

 1312γаs , 1136γs (SO2), 

0,92 м (3Н, СН3), 2,71 м (2Н, SCH2), 7,61-8,10 
м (4H, Ar-H) 

- 
 

3и 

                                         
1680 (С=О), 1650 (С=О),  
1600, 1588, 1560 (С=Сар), 

 1320γаs , 1136γs (SO2), 
 

3,21 м (3Н, СН3),  7,55-8,10 м (4H, Ar-H) 

  
Більшість лікарських субстанцій є порівняно невеликими і ліпофільними молекулами. 

Ґрунтуючись на цих спостереженнях, сформульовано емпіричні правила щодо вибору претендентів 
на лікарську субстанцію (правила Ліпінського або “правила п’яти”), згідно з якими вимагається, 
щоб лікарська субстанція мала молекулярну масу не більше 500, ліпофільність log P < 5, щоб у 
молекулі було не більше п’яти донорів водневого зв’язку і не більше 10 атомів нітрогену і оксисену 
(груба оцінка числа акцепторів водневого зв’язку) [12]. Якщо, дві або більше вимог з цих правил не 
буде дотримано, то існує великий ризик поганої біодоступності сполуки. Тому представлені 
правила зазвичай використовуються для прогнозування лікоподібних властивостей сполук під час 
планування експерименту та як один з критеріїв оптимізації сполук-лідерів [13]. 

Для синтезованих в ході досліджень нафтохінонових естерів тіосульфокислот (3а-и, 4а-и) 
проведено розрахунок критеріїв Ліпінського за допомогою інтернет-сервісу [14], який пропонує 
програмний пакет обробки введених структур та обчислення властивостей. 
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Таблиця 3. 
Значення критеріїв лікоподібності тіосульфоестерів (3а-и, 4а-и) 
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ть
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ю
ть
ся

 

М
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ул
яр
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й 
об

’є
м,

 
Ǻ

3  

1 2 3 4 5 6 7 8 9 
3а 3,54 68,28 23 364,83 4 0 3 273,1 
3б 3,99 68,28 24 378,86 4 0 3 289,7 
3в 2,76 97,38 27 421,88 6 1 4 321,0 
3г 3,25 106,62 28 437,88 7 1 5 330,0 
3д 4,22 68,28 24 399,28 4 0 3 286,6 
3е 3,5 81,18 27 415,88 5 0 3 312,9 
3є 3,04 135,3 31 477,91 9 2 5 354,8 
3ж 3,45 68,28 21 344,84 4 0 5 268,6 
3з 2,34 68,28 19 316,79 4 0 3 235,0 
3и 2,01 68,28 18 302,76 4 0 2 218,2 
4а 4,21 102,43 32 502,62 6 0 6 380,5 
4б 5,10 102,43 34 530,67 6 0 6 413,6 
4в 2,64 160,62 40 616,72 10 2 8 476,4 
4г 3,62 179,09 42 648,72 12 2 10 494,4 
4д 5,56 102,43 34 571,51 6 0 6 407,6 
4е 4,12 128,21 40 604,71 8 0 6 460,2 
4є 3,2 236,46 48 728,77 16 4 10 544,0 
4ж 4,02 102,43 28 462,64 6 0 10 371,6 
4з 1,89 102,43 24 406,53 6 0 6 304,4 
4и 1,14 102,43 22 378,47 6 0 4 270,8 

  
Аналіз отриманих результатів розрахунку критеріїв лікоподібності (табл.3) вказує на те, що  

S-2-(3-хлор-1,4-нафтохінонові) естери тіосульфокислот (3) не мають жодних відхилень від правил 
Ліпінського, в той час як у більшості дитіоестерів 1,4-нафтохінону (4) простежується одне, а 
подекуди й два відхилення від вищезгаданих правил. 

З метою подальшої оптимізації експериментальних біологічних досліджень та пошуку нових 
ефективних лікарських субстанцій виконано прогноз біологічної активності S-2-(3-хлор-1,4-
нафтохінонові) естери тіосульфокислот (3) за структурною формулою в інтернет-версії 
комп’ютерної програми PASS(Prediction of Activity Spectra for Substances) [15]. Вказана програма 
прогнозує за структурною формулою хімічної речовини понад 500 видів біологічної активності 
[16]. 

Робота системи PASS, ґрунтується на аналізі залежності “структура-активність” для речовин 
з навчальної вибірки, що містить більше 35000 різноманітних біологічно активних речовин. 
Навчальна вибірка постійно поповнюється новими даними про біологічно активні сполуки, які 
відбираються як з публікацій в науково-технічній літературі, так і з численних баз даних, а також 
неопубліковану в наукових журналах “сіру” інформацію [17, 18]. 

Для програми PASS середня точність прогнозу становить близько 85 %, що цілком достатньо 
для її застосування на практиці з метою прогнозу спектра біологічної активності нових речовин 
[18]. 

На основі результатів скринінгу біологічної активності тіосульфоестерів (3а-и) за допомогою 
комп’ютерної програми PASS вибрано пріоритетні напрямки експериментальних досліджень цих 
речовин (табл. 4). 
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Експериментальна частина. ІЧ спектри знімали на спектрофотометрі “SPECORD М 80” 
(запресовка в таблетках з KBr); спектри Н1 ЯМР записано на спектрометрі “Varian VXR-300”, 
(хімічні зсуви 1Н виражені в δ – шкалі відносно тетраметилсилану, розчинник DMSO-D6, а 
інтегральні інтенсивності відповідають зробленим віднесенням); чистоту синтезованих речовин 
контролювали за допомогою ТШХ і елементним аналізом, виконаним на стандартній апаратурі для 
мікроаналізу. 

2-(4-Ацетиламінофенілсульфонілтіо)-3-хлор-1,4-нафтохінон (3 в). 
Методика.1. До ацетонового розчину 0,56 г (0,0025 моль) 2,3-дихлор-1,4-нафтохінону (1) 

охолоджували до -100С і при інтенсивному перемішуванні повільно додавали 0,50 г (0,0020 моль) 
сухої солі 4-ацетиламінобензентіосульфокислоти. Реакційна маса набувала темно оранжевого 
кольору. У вказаних умовах масу витримували 0,5 год. Утворений при цьому кристалічний осад 
червоно-фіолетовогокольору (2) масою 0,17 г відфільтровували. З фільтрату при охолодженні 
розчинник відганяли у вакуумі. Отриману суміш продуктів моно- та дизаміщення розділяли 
фракційною кристалізацією з метанолу (контроль за ТШХ) 1: 10. Вихід продукту (3в) 0,48 г (49 %) 
з Rf=0,6 та продукту (4в) 0,12г (22,5 %) з Rf=0,32. 

Методика.2. До розчину 0,45 г (0,002 моль) 2,3-дихлор-1,4-нафтохінону (1) в 50 мл ацетону 
при кімнатній температурі та інтенсивному перемішуванні додавали розчин 0,54 г (0,002 моль) 
натрієвої солі 4-ацетиламінобензолтіосульфокислоти в 2,5 мл води. Реакційну масу витримували в 
цих умовах протягом 1 години, після цього фільтрували. З фільтрату відганяли розчинник в 
вакуумі. Отриману суміш продуктів розділяли фракційною кристалізацією з метанолу. Вихід 
продукту (3в) 0,41 г (45 %), а продукту (4в) 0,12г 22,5 %. 

Сполуки (3а, б, г-и) одержували за аналогічними методикам згідно з умовами реакції, 
поданими в табл. 5. 

Таблиця 5 
Синтез монопохідних 2,3-дихлор-1,4-нафтохінону 

№
 

С
по
лу
ки

 Реагенти Розчинник 

Т, 0С 
Час, 
хв. 

Вихід, 
г (%) 

R1SO2SM, 
г (моль) 

2,3-дихлор-1,4-
нафтохінон, 
г (моль) 

ацетон, мл 
вода, 
мл 

3а 0,39 (0,002) 0,45 (0,002) 50 2,5 -10 40 0,39 (54) 
3б 0,42 (0,002) 0,45 (0,002) 50 2,5 -15 0 0,34 (45) 
3г 0,54 (0,002) 0,45 (0,002) 50 2,5 -15 60 0,46 (52) 
3д 0,49 (0,002) 0,45 (0,002) 50 2,5 -15 20 0,17 (21) 
3е 0,49 (0,002) 0,45 (0,002) 50 2,5 56 1200 0,44 (53) 
3є 0,65 (0,002) 0,45 (0,002) 50 20 20 1200 0,40 (42) 
3ж 0,38 (0,002) 0,45 (0,002) 50 2,5 -15 30 0,37 (54) 
3з 0,38 (0,002) 0,45 (0,002) 50 2,5 -15 30 0,14 (22) 
3и 0,30 (0,002) 0,45 (0,002) 50 2,5 -15 30 0,19 (32) 

 
 

Висновки. 1. Показано, що 1,4-нафтохінонові S-естери тіосульфокислот можна синтезувати 
заміщенням хлору в 2,3-дихлор-1,4-нафтохіноні. 2. Запропоновано оптимальні умови взаємодії 
солей тіосульфокислот з 2,3-дихлор-1,4-нафтохіноном, які запобігають конкуруючій реакції 
взаємодії нафтохінонових естерів тіосульфокислот з вихідними солями тіосульфокислот. 3. 
Обчислено критерії лікоподібності синтезованих тіосульфоестерів і прогнозований скринінг їх 
біологічної активності з використанням програми PASS та вибрано пріоритетні напрямки 
експериментальних біологічних досліджень. 
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