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Реакцією Дільса-Альдера між 5-заміщеними похідними 1,4-нафтохінону та 2,3-
диметилбутадієном синтезовано нові сполуки 9,10-антрацендіону. Визначена імовірність 
прояву біологічної активності синтезованих сполук за допомогою програми PASS. 

Ключові слова: 5-R-1,4-нафтохінони, реакція Дільса-Альдера, біологічна активність. 
 

By Diels-Alder reaction between 5-substituted derivatives of 1,4-naphthoquinone and 
2,3-dimethylbutadiene new derivatives of 9,10-anthracenedione were synthesized. The 
opportunity of displaying biological activity of the synthesized compounds was established by 
using computer software PASS. 

Key words: 5-R-1,4-naphthoquinones, Diels-Alder reaction, biological activity. 
 

Актуальність роботи. Одним з класів органічних сполук, що проявляють широкий спектр 
біологічної активності, являються похідні хіноїдних сполук. Серед лікарських засобів відомими є 
Мепрон (антипротозойна активність), Мітоміцин (протипухлинна активність), Мітоксантрон 
(антинеопластична активність), Доксорубіцин, Даунорубіцин (цитостатична активність) та інші. 

Науково-дослідну роботу з пошуку, синтезу та вивчення властивостей 5-заміщених 1,4-
нафтохінонів та їх похідних здійснюють вже більше ніж півстоліття, і вона підтверджена 
численними працями науковців [1–8]. 

Серед вже відомих лікарських речовин 5-заміщений 1,4-нафтохінон становить основу 
молекули антибіотика адріаміцину (1), який має протипухлинну активність [4]. 
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Р. M. Філіпс та співробітники дослідили низку похідних 1,4-нафтохінону на лініях ракових 
клітин і частина сполук (2-5) проявила високу протипухлинну активність. Ці дослідження були 
продовженням вивчення біоредуктивної лікарської речовини індолхінону (6) [7]. 
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Також багато відомих похідних 1,4-нафтохінону проявляють протигрибкову, 
протибактеріальну та противірусну активності [9–18]. Багато з них є перспективними об’єктами з 
дослідження їх протиракової активності через механізм інтеркаляції ДНК [19–21]. 

Відома велика кількість природних похідних 1,4-хінонів, які були виділені з 
мікроорганізмів, грибів, вищих рослин і тварин. Це значний клас сполук, що діють як потужні 
антибіотики, протипухлинні, протигрибкові та протимікробні засоби. Широкий спектр 
біологічної активності, яку вони проявляють, змушує розробляти нові методи одержання їх 
синтетичних аналогів та близьких структур. Також актуальним залишається завдання щодо 
синтезу як простих, так і складних молекул похідних 1,4-нафтохінону з метою пошуку серед них 
ефективних лікарських речовин з різносторонньою біологічною активністю. 

Отже, у плануванні синтезу нових біологічно активних сполук вирішальним та ключовим 
може слугувати вдале поєднання фармакофорних фрагментів та функціональних груп, які 
безпосередньо впливають на такі параметри молекули, як розчинність, токсичність, зв’язування з 
біологічною мішенню тощо. 

 
Мета роботи. Синтез нових трициклічних похідних 5-R-1,4-нафтохінону реакцією Дільса-

Альдера та прогнозування їх біологічної активності методом 2D-QSAR аналізу. 
 
Основна частина. У роботі було поставлено завдання отримати трициклічні конденсовані 

хіноїдні системи, як вихідні будівельні блоки для подальшого конструювання на їх основі ліко-
подібних молекул, шляхом реакції між 5-R-заміщеними похідними 1,4-нафтохінону і 2,3-ди-
метилбутадієном. Синтез сполук був проведений реакцією Дільса-Альдера між дієнофілами, в 
якості яких було використано 5-гідрокси- (7), 5-метокси- (8), 5-аміно- (9), 5-нітро- (10),  
5-ацетокси-1,4-нафтохінон (11) і дієном –– 2,3-диметилбутадієном (12). 

Взаємодію еквімолярних кількостей 5-R-1,4-нафтохінонів (7-11) з 2,3-диметилбутадієном 
(12) проводили при 75–85 0С в етанолі під аргоном впродовж 5 год. (схема 1). Трициклічні 
продукти [4+2]-циклоприєднання (13-17) характеризуються на спектрах ПМР сигналами 
мультиплетів СН2 груп в діапазоні 2,20–2,27 м.ч. зони сильного поля. Далі було встановлено, що 
під дією надлишку 5-R-1,4-нафтохінону трициклічні аддукти (13-17) піддаються дегідрогену-
ванню з утворенням сполук (18-22). Таке перетворення підтверджується відсутністю на спектрах 
ПМР протонів двох СН груп ув положенні 4а та 9а. Подальше окиснення сполук (13-17) та (18-22) 
киснем повітря в спиртовому розчині КОН приводило до утворення похідних 9,10-антрахінону 
(23-27), що супроводжується появою в спектрах характерних сигналів подвоєних дублетів 
ароматичних СН груп в діапазоні 7,57–8,01 м.ч. 

З метою прогнозування біологічної активності створена комбінаторна бібліотека похідних 
1,4-хінонів, що дає можливість підібрати біологічні мішені шляхом 2D-QSAR ліганд-
спрямованого віртуального скринінгу за допомогою програми PASS [22-25]. 
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Таблиця 1 
Список біологічних активностей, спрогнозований за програмою PASS 

 

№ Pa Pi ACTIVITIES 
1 2 3 4 

0,929 0,006 CYP2C12 substrate 
0,874 0,010 Ubiquinol-cytochrome-c reductase inhibitor 
0,848 0,011 CYP2J substrate 

16 

0,734 0,020 Antineoplastic 
0,883 0,016 CYP2C12 substrate 
0,815 0,013 Gluconate 2-dehydrogenase (acceptor) inhibitor 
0,824 0,025 Ubiquinol-cytochrome-c reductase inhibitor 
0,824 0,027 Aspulvinone dimethylallyltransferase inhibitor 
0,752 0,034 CYP2J substrate 

17 

0,716 0,023 Antineoplastic 
0,842 0,026 CYP2C12 substrate 
0,811 0,018 CYP2J substrate 
0,777 0,023 Gluconate 2-dehydrogenase (acceptor) inhibitor 
0,737 0,011 Oxidoreductase inhibitor 
0,744 0,019 Antineoplastic 

18 

0,743 0,053 Ubiquinol-cytochrome-c reductase inhibitor 
0,788 0,007 CYP2B substrate 
0,801 0,021 CYP2J substrate 
0,726 0,007 CYP1A1 substrate 
0,738 0,020 Antineoplastic 

0,737 0,043 
Testosterone 17beta-dehydrogenase (NADP+) 
inhibitor 

0,719 0,062 Ubiquinol-cytochrome-c reductase inhibitor 

19 

0,703 0,057 CYP2C12 substrate 
0,856 0,015 Ubiquinol-cytochrome-c reductase inhibitor 
0,781 0,026 CYP2J substrate 
0,759 0,008 CYP2B substrate 
0,741 0,006 CYP1A1 substrate 

20 

0,709 0,052 
Testosterone 17beta-dehydrogenase (NADP+) 
inhibitor 

0,926 0,007 CYP2C12 substrate 
0,896 0,012 Membrane integrity agonist 
0,886 0,008 Ubiquinol-cytochrome-c reductase inhibitor 

21 

0,871 0,015 Aspulvinone dimethylallyltransferase inhibitor 
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Продовження табл. 1 

1 2 3 4 

0,838 0,006 
NAD(P)+-arginine ADP-ribosyltransferase 
inhibitor 

0,834 0,003 Histidine kinase inhibitor 
0,840 0,012 CYP2J substrate 

0,819 0,021 
Testosterone 17beta-dehydrogenase (NADP+) 
inhibitor 

0,778 0,014 Membrane permeability inhibitor 
0,766 0,005 UGT1A9 substrate 

 

0,775 0,015 Antineoplastic 
0,876 0,017 CYP2C12 substrate 
0,841 0,019 Ubiquinol-cytochrome-c reductase inhibitor 
0,813 0,014 Gluconate 2-dehydrogenase (acceptor) inhibitor 

22 

0,759 0,017 Antineoplastic 
0,832 0,028 CYP2C12 substrate 
0,803 0,020 CYP2J substrate 23 
0,780 0,014 Antineoplastic 
0,792 0,023 CYP2J substrate 
0,777 0,015 Antineoplastic 24 
0,746 0,052 Ubiquinol-cytochrome-c reductase inhibitor 
0,870 0,011 Ubiquinol-cytochrome-c reductase inhibitor 

25 
0,772 0,028 CYP2J substrate 

 

Згідно з результатами in silico прогнозування біологічної активності за програмою PASS 
деяких синтезованих речовин можна зробити висновок, що загальною, практично для всіх сполук 
(за винятком 18, 22), є потенційна антинеопластична активність, яка імовірно реалізується 
інгібуючою дією на ряд ферментів (Ubiquinol-cytochrome-c reductase, Gluconate 2-dehydrogenase 
(acceptor), Aspulvinone dimethylallyltransferase, Oxidoreductase, Testosterone 17beta-dehydrogenase 
(NADP+), NAD(P)+-arginine ADP-ribosyltransferase, Histidine kinase, Membrane permeability) та 
зв’язуванням з субстратами (CYP2C12, CYP2J, CYP2B, СYP1A1, UGT1A9). 

Отже, визначена імовірність прояву антинеопластичної активності, вказує на доцільність 
вивчення та проведення модифікації синтезованих сполук з метою підвищення біологічної дії. 

 

Експериментальна частина. Спектри 1Н ЯМР записані на спектрометрі “Varian VXR”  
(300 MHz) (xiмічні зсуви lH виражені в δ-шкалі відносно внутрішнього стандарту – 
тетраметилсилану, а інтегральні інтенсивності відповідають зробленим віднесенням). 

Елементний аналіз виконаний на стандартній aпаратypi для мікроаналізу. Контролювали 
перебіг реакції та індивідуальність речовин методом ТШХ на пластинках «Silufol UV-254”. Під час 
визначення температури плавлення сполук поправка на виступаючий стовпчик ртуті не 
проводилася. 

 

Методики одержання. 
(4aS,9aR)-5-Гідрокси-2,3-диметил-1,4,4a,9a-тетрагідроантрацен-9,10-діон (13) 
До 0,68 г (0,0039 моль) 5-гідрокси-1,4-нафтохінону (7) розчиненого в 10 мл етанолу додавали 

0.32 г (0.0039 моль) 2,3-диметилбутадієну (12). Реакційну масу нагрівали протягом 5 год при  
75–85 0С і перемішуванні зі зворотним холодильником в середовищі аргону. Потім реакційну масу 
охолоджували і виморожували протягом 10–12 год. Продукт у формі білих кристалів 
відфільтровували і промивали етанолом, сушили [26]. 

IЧ (KBr), cm-1: 1720, 1680 (C=O), 1230 (OH). 1H ЯMР (300 MHz, DMSO-d6) δ, ppm: 7,63  
(t, J=7,80; 7,71 Hz, 1H, CH-аром.); 7,56 (m, 1H, CH-аром.); 7,17 (dd, J=7,71; 1,44 Hz, 1H, CH-аром.); 
3,36 (m, 1H, CH); 3,26 (m, 1H, CH); 2,21 (m, 4H, 2CH2); 1,65 (s, 6H, 2CH3). Вихід 81 %, Тпл. –  
192–1930C. Обчислено C16H16O3, %: C=74.98, H=6.29. Знайдено C16H16O3, %: C=75.15, H=6.41. 
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За аналогічною методикою були одержані: 
 

(4aS,9aR)-5-Метокси-2,3-диметил-1,4,4a,9a-тетрагідроантрацен-9,10-діон (14) 
IЧ (KBr), cm-1: 2830 (OCH3), 1720, 1680 (C=O). 1H ЯMР (300 MHz, DMSO-d6) δ, ppm: 7,69 (m, 

1H, CH- аром.); 7,64 (t, J=8,14; 7,80 Hz, 1H, CH-аром.); 7,40 (dd, J=8,14; 1,44 Hz, 1H, CH-аром.); 3,94 
(s, 3H, OCH3); 3,37 (m, 1H, CH); 3,29 (m, 1H, CH); 2,21 (m, 4H, 2CH2); 1,65 (s, 6H, 2CH3). Вихід 82 %, 
Тпл. – 200-2010C. Обчислено C17H18O3, %: C=75.53, H=6.71. Знайдено C17H18O3, %: C=75.35, H=6.40. 

 

(4aS,9aR)-5-Аміно-2,3-диметил-1,4,4a,9a-тетрагідроантрацен-9,10-діон (15) 
IЧ (KBr), cm-1: 3210, 3400 (NH2), 1700, 1690 (C=O). 1H ЯMР (300 MHz, DMSO-d6) δ, ppm: 7,87 

(s, 2H, NH2); 7,52 (m, 1H, CH-аром.); 7,47 (t, J=7,87; 7,73 Hz, 1H, CH-аром.); 6,96 (dd, J=7,87; 1,60 Hz, 
1H, CH-аром.); 3,32 (m, 1H, CH); 3,04 (m, 1H, CH); 2,22 (m, 4H, 2CH2); 1,65 (s, 6H, 2CH3). Вихід 
85 %, Тпл. – 197-1980C. Обчислено C16H17NO2, %: C=75.27, H=6.71, N=5.49. Знайдено C16H17NO2, %: 
C=75.14, H=6.39, N=5,36. 

 

(4aS,9aR)-2,3-Диметил-5-нітро-1,4,4a,9a-тетрагідроантрацен-9,10-діон (16) 
IЧ (KBr), cm-1: 1705, 1685 (C=O), 1490 (NO2). 

1H ЯMР (300 MHz, DMSO-d6) δ, ppm: 8,16 (dd, 
J=7,50; 2,00 Hz, 1H, CH-аром.); 8,02 (m, 1H, CH-аром.); 7,47 (t, J=7,50; 7,73 Hz, 1H, CH-аром.); 3,38 
(m, 1H, CH); 3,33 (m, 1H, CH); 2,27 (m, 4H, 2CH2); 1,65 (s, 6H, 2CH3). Вихід 74 %, Тпл. – 219-2200C. 
Обчислено C16H15NO4, %: C=67.36, H=5.30, N=4.91. Знайдено C16H15NO4, %: C=67.16, H=5.19, 
N=4,75. 

 

(8aS,10aR)-6,7-Диметил-9,10-діоксо-5,8,8a,9,10,10a-гексагідроантрацен-1-іл ацетат (17) 
IЧ (KBr), cm-1: 1710, 1685 (C=O), 1370 (OCOCH3). 

1H ЯMР (300 MHz, DMSO-d6) δ, ppm: 7,75 
(m, 1H, CH-аром.); 7,71 (t, J=7,90; 7,80 Hz, 1H, CH-аром.); 7,53 (dd, J=7,90; 1,44 Hz, 1H, CH-аром.); 
3,40 (m, 1H, CH); 3,08 (m, 1H, CH); 2,44 (s, 3H, COCH3); 2,25 (m, 4H, 2CH2); 1,65 (s, 6H, 2CH3). Вихід 
80 %, Тпл. – 210-2110C. Обчислено C18H18O4, %: C=72.47, H=6.08. Знайдено C18H18O4, %: C=72.35, 
H=6.38. 

 

5-Гідрокси-2,3-диметил-1,4-дигідроантрацен-9,10-діон (18) 
До 0,99 г (0,0039 моль) (4aS,9aR)-5-гідрокси-2,3-диметил-1,4,4a,9a-тетрагідроантрацен-9,10-

діону (13) розчиненого в 10 мл етанолу додавали 0.68 г (0,0039 моль) 5-гідрокси-1,4-нафтохінону. 
Реакційну масу нагрівали протягом години при перемішуванні зі зворотнім холодильником. Потім 
реакційну масу охолоджували і виморожували протягом 10-12 годин. Продукт у формі білих 
кристалів відфільтровували і промивали етанолом, сушили. 

IЧ (KBr), cm-1: 1730, 1690 (C=O), 1240 (OH). 1H ЯMР (300 MHz, DMSO-d6) δ, ppm: 7,75 (dd, 
J=7,13; 2,07 Hz, 1H, CH-аром.); 7,64 (t, J=7,13; 7,71 Hz, 1H, CH-аром.); 7,19 (dd, J=7,71; 2,07 Hz, 1H, 
CH-аром.); 3,30 (m, 2H, CH2); 3,22 (m, 2H, CH2); 1,56 (m, 6H, 2CH3). Вихід 85 %, Тпл. – 242-2430C. 
Обчислено C16H14O3, %: C=75.57, H=5.55. Знайдено C16H14O3, %: C=75.34, H=5.18. 

За аналогічною методикою були одержані: 
 

5-Метокси-2,3-диметил-1,4-дигідроантрацен-9,10-діон (19) 
IЧ (KBr), cm-1: 2840 (OCH3), 1710, 1680 (C=O). 1H ЯMР (300 MHz, DMSO-d6) δ, ppm: 7,82 (dd, 

J=7,13; 1,36 Hz, 1H, CH-аром.); 7,72 (t, J=7,13; 8,14 Hz, 1H, CH-аром.); 7,43 (dd, J=8,14; 1,36 Hz, 1H, 
CH-аром.); 3,98 (s, 3H, OCH3); 3,28 (m, 2H, CH2); 3,24 (m, 2H, CH2); 1,56 (s, 6H, 2CH3). Вихід 82 %, 
Тпл. – 248-2490C. Обчислено C17H16O3, %: C=76.10, H=6.01. Знайдено C17H16O3, %: C=76.21, H=6.22. 

 

5-Аміно-2,3-диметил-1,4-дигідроантрацен-9,10-діон (20) 
ІЧ (KBr), cm-1: 3200, 3410 (NH2), 1700, 1680 (C=O). 1H ЯMР (300 MHz, DMSO-d6) δ, ppm: 7,87 

(s, 2H, NH2); 7,66 (dd, J=7,52; 1,37 Hz, 1H, CH-аром.); 7,50 (t, J=7,52; 7,87 Hz, 1H, CH-аром.); 7,18 
(dd, J=7,87; 1,37 Hz, 1H, CH-аром.); 3,32 (m, 2H, CH2); 3,11 (m, 2H, CH2); 1,56 (s, 6H, 2CH3). Вихід 
83 %, Тпл. – 247-2480C. Обчислено C16H15NO2, %: C=75.87, H=5.97, N=5.53. Знайдено C16H15NO2, %: 
C=75.70, H=6.09, N=5,43. 
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2,3-Диметил-5-нітро-1,4-дигідроантрацен-9,10-діон (21) 
IЧ (KBr), cm-1: 1720, 1690 (C=O), 1500 (NO2). 

1H ЯMР (300 MHz, DMSO-d6) δ, ppm: 8,26  
(dd, J=7,50; 1,40 Hz, 1H, CH-аром.); 8,19 (dd, J=7,50; 1,40 Hz, 1H, CH-аром.); 7,44 (t, J=7,52; 7,50 Hz, 
1H, CH-аром.); 3,47 (m, 2H, CH2); 3,28 (m, 2H, CH2); 1,56 (s, 6H, 2CH3). Вихід 80 %, Тпл. > 250 0C. 
Обчислено C16H13NO4, %: C=67.84, H=4.63, N=4.94. Знайдено C16H13NO4, %: C=67.75, H=4.73, 
N=4,85. 

 

6,7-Диметил-9,10-діоксо-5,8,9,10-тетрагідроантрацен-1-іл ацетат (22) 
IЧ (KBr), cm-1: 1720, 1680 (C=O), 1380 (OCOCH3). 

1H ЯMР (300 MHz, DMSO-d6) δ, ppm: 7,92 
(t, J=7,13; 7,90 Hz, 1H, CH-аром.); 7,84 (dd, J=7,13; 1,00 Hz, 1H, CH- аром.);7,56 (dd, J=7,90; 1,00 Hz, 
1H, CH-аром.); 3,34 (m, 2H, CH2); 3,17 (m, 2H, CH2); 2,44 (s, 3H, COCH3); 1,56 (s, 6H, 2CH3). Вихід 
84 %, Тпл. > 2500C. Обчислено C18H16O4, %: C=72.96, H=5.44. Знайдено C18H16O4, %: C=72.80, 
H=5.32. 

 

5-Гідрокси-2,3-диметил-1,4-дигідроантрацен-9,10-діон (23) 
Для проведення реакції дегідрування 1,02 г (0,0040 моль) отриманого продукту (4aS,9aR)-5-

гідрокси-2,3-диметил-1,4,4a,9a-тетрагідроантрацен-9,10-діону (13) розчиняли в 12 мл 5 % 
спиртового розчину KOH в трьохгорлій колбі зі зворотнім холодильником і пропускали повітря 
протягом 24 годин. Продукт жовтого кольору відфільтровували і промивали 4 мл води, 2 мл 
етанолу і 1 мл ефіру, сушили [26]. 

IЧ (KBr), cm-1: 1730, 1690 (C=O), 1240 (OH). 1H ЯMР (300 MHz, DMSO-d6) δ, ppm: 8,17 (s, 1H, 
CH-аром.); 8,12 (s, 1H, CH-аром.); 7,82 (t, J=7,71; 7,76 Hz, 1H, CH- аром.); 7,75 (dd, J=7,76; 1,18 Hz, 
1H, CH-аром.); 7,41 (dd, J=7,71; 1,18 Hz, 1H, CH-аром.); 2,40 (s, 6H, 2CH3). Вихід 85 %, Тпл. – 242-
2430C. Обчислено C16H12O3, %: C=76.18, H=4.79. Знайдено C16H12O3, %: C=76.03, H=4.65. 

За аналогічною методикою були одержані: 
 

5-Метокси-2,3-диметил-1,4-дигідроантрацен-9,10-діон (24) 
IЧ (KBr), cm-1: 2840 (OCH3), 1710, 1680 (C=O). 1H ЯMР (300 MHz, DMSO-d6) δ, ppm: 8,07  

(s, 2H, 2CH-аром.); 7,81 (t, J=8,14; 7,76 Hz, 1H, CH-аром.); 7,74 (dd, J=7,76; 1,04 Hz, 1H, CH-аром.); 
7,58 (dd, J=8,14; 1,04 Hz, 1H, CH-аром.); 3,98 (s, 3H, OCH3); 2,40 (s, 6H, 2CH3). Вихід 82 %, Тпл. – 
247–2480C. Обчислено C17H14O3, %: C=76.68, H=5.30. Знайдено C17H14O3, %: C=76.51, H=5.22. 

 

5-Аміно-2,3-диметил-1,4-дигідроантрацен-9,10-діон (25) 
IR (KBr), cm-1: 3220, 3390 (NH2), 1700, 1680 (C=O). 1H ЯMР (300 MHz, DMSO-d6) δ, ppm: 8,11 

(s, 1H, CH-аром.); 8,07 (s, 1H, CH-аром.); 7,72 (s, 2H, NH2); 7,61 (t, J=7,87; 7,60 Hz, 1H, CH-аром.); 
7,54 (dd, J=7,60; 1,60 Hz, 1H, CH-аром.); 7,18 (dd, J=7,87; 1,60 Hz, 1H, CH-аром.); 2,40 (s, 6H, 2CH3). 
Вихід 80 %, Тпл. – 244-2450C. Обчислено C16H13NO2, %: C=76.48, H=5.21, N=5.57. Знайдено 
C16H13NO2, %: C=76.70, H=5.19, N=5,53. 

 

2,3-Диметил-5-нітро-1,4-дигідроантрацен-9,10-діон (26) 
IЧ (KBr), cm-1: 1720, 1690 (C=O), 1500 (NO2). 

1H ЯMР (300 MHz, DMSO-d6) δ, ppm: 8,28  
(dd, J=7,50; 2,00 Hz, 1H, CH-аром.); 8,12 (dd, J=7,50; 2,00 Hz, 1H, CH- аром.); 8,05 (s, 1H, CH-аром.); 
8,01 (s, 1H, CH-аром.); 7,51 (t, J=7,50; 7,50 Hz, 1H, CH-аром.); 2,40 (s, 6H, 2CH3). Вихід 81 %, Тпл. > 
250 0C. Обчислено C16H11NO4, %: C=68.32, H=3.94, N=4.98. Знайдено C16H11NO4, %: C=68.20, 
H=3.97, N=4,95. 

 

6,7-Диметил-9,10-діоксо-5,8,9,10-тетрагідроантрацен-1-іл ацетат (27) 
IЧ (KBr), cm-1: 1720, 1680 (C=O), 1380 (OCOCH3). 

1H ЯMР (300 MHz, DMSO-d6) δ, ppm: 8,25 
(dd, J=7,76; 1,20 Hz, 1H, CH-аром.); 8,13 (s, 1H, CH-аром.); 8,07 (s, 1H, CH-аром.); 7,99 (t, J=7,90; 
7,76 Hz, 1H, CH-аром.); 7,67 (dd, J=7,90; 1,20 Hz, 1H, CH-аром.); 2,45 (s, 3H, COCH3); 2,40 (s, 6H, 
2CH3). Вихід 82 %, Тпл. > 2500C. Обчислено C18H14O4, %: C=73.46, H=4.79. Знайдено C18H14O4, %: 
C=73.60, H=4.72. 
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Висновки. У роботі описано основні шляхи синтезу потенційно біологічно активних сполук 
на основі 5-R-1,4-нафтохінонів. Проведено реакцію Дільса-Альдера між 5-заміщеними похідними 
1,4-нафтохінону і 2,3-диметилбутадієном. Встановлено, що продукти реакції Дільса-Альдера 
містять подвійний зв’язок між С2-С3 атомами Карбону в боковому кільці антрацендіону. Виявлено, 
що при дії надлишку 5-R-1,4-нафтохінону на продукти [4+2]-циклоприєднання відбувається 
дегідрогенування зв’язку між атомами Карбону в 4а та 9а положеннях, а у разі окиснення 
відбувається дегідрогенування в боковому кільці з утворенням ароматичної системи похідних 9,10-
антрахінону. Дослідженнями in silico за допомогою програми PASS встановлено потенційну 
біологічну активність синтезованих сполук, а саме прогнозовано високий рівень прояву 
антинеопластичної дії. 
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Проведено реакцію 1,3-диполярного циклоприєднання між похідними 1,4-нафто-

хінону та азометинами α-амінокислот і було встановлено нові гетероциклічні сполуки. 
Визначена імовірність прояву біологічної активності синтезованих сполук за допомогою 
програми PASS. 

Ключові слова: 1,4-нафтохінон, гетероциклічні сполуки, азометини α-амінокислот, 
протиракові агенти, лікоподібний, реакції 1,3-диполярного циклоприєднання. 

 

Interaction between 1,4-naphthoquinone derivatives and α-amino azomethines was 
carried out by 1,3-dipolar cycloaddition and set a number of new heterocyclic compounds. 
Using computer system PASS opportunity of displaying biological activity of the synthesized 
compounds was established. 

Key words: 1,4-naphthoquinone, heterocyclic compounds, azomethines of α-amino acids, 
anticancer agents, drugs-like, 1,3-dypolar cycloaddition reactions. 
 

Актуальність роботи. Незважаючи на стрімкий розвиток сучасної синтетичної хімії, 
фармацевтичний ринок України і світу потребує нових ефективних лікарськиз засобів для 
лікування хвороб різного генезу. Наведене потребує безперервного поповнення та вдосконалення 


