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Похідні бензофурану є універсальними біодинамічними агентами. Вони представляють особливий інтерес через їх широкий спектр біологічної активності та застосування. Ці сполуки проявляють різноманітні фармакологічні властивості та широко використовуються для розробки нових терапевтичних агентів завдяки тому, що мають високий ступінь різноманітності. Більш цікавим є синтез заміщених бензофуранів, які можуть бути вихідними сполуками для подальшого створення біологічно-активних сполук. Тому метою даної роботи став синтез 3-(5-гідроксибензофуран-3-карбоніл)-2Н-хромен-2-онів, дослідження реакцій рециклізації на їх основі та оцінка їх біологічної активності за допомогою методів молекулярної механіки та молекулярного докінгу.
[bookmark: _GoBack]Вихідні 3-(5-гідроксибензофуран-3-карбоніл)-2Н-хромен-2-они (2) отримані циклізацією 3-[(3-диметиламіно)проп-2-еноїл]-2Н-хромен-2-онів (1) з бензохіноном в оцтовій кислоті. Наступне алкілування отриманих сполук 2 за допомогою MeI та епіхлоргідрину дозволило отримати похідні 3. Рециклізація сполук 2, 3 під дією гідразин гідрату проходила із розкриттям бензофуранового циклу з утворенням відповідних кумаринів з піразольним циклом в 3-му положенні – сполук 4 та 5. Структуру отриманих похідних 2-5 було доведено за допомогою методів ЯМР-спектроскопії.



Активність замісників кожної з похідних сполук верифіковано за допомогою in silico методів. Конвертацію структури та оптимізацію геометрії похідних сполук проведено використовуючи силове поле ММ+. Попередні результати сліпого докінгу 15 похідних на поверхню тирозинфосфатази 1В (ключової мішені бензофуран-похідних) свідчать, про суттєву відмінність енергії зв’язування похідних у АТФ-зв’язуючому сайті ферменту, а також потенційну наявність альтернативних сайтів та потребують подальшого вивчення. 
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