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Серед шестиланкових гетероциклів S-гетероцикли залишаються найбільш недооціненими Атом сульфуру, завдяки своїм різним ступеням окиснення, надає можливості для модифікації властивостей сполук без зміни загальної структури (Рисунок 1, А).
У даній роботі було синтезовано серії 3-заміщених 1,4-оксатіанів, гомологічних похідних та спіроциклічних 2,2-дизаміщених 1,4-оксатіанів (Рисунок 1, B). 3-Заміщені оксатіани були отримані шляхом селективного хлорування родоначального 1,4-оксатіану з подальшими перетвореннями функціональних груп. Для побудови спіроциклічного оксатіанового циклу розроблено оригінальний метод через часткове окиснення тіоетеру до сульфоксиду, мезилювання–елімінування та внутрішньомолекулярне окса-Міхаелівське приєднання третинного спирту
Щоб оцінити потенціал синтезованих біциклічних 1,4-оксатіанів як аналогів 1,4-діоксанів для розробки лікарських засобів, виміряно кислотно-основні властивості (pKa) та ліпофільність (LogP) їхніх простих модельних амідних похідних і порівняли отримані значення з показниками потенційних ізостеричних замін (Рисунок 1, C). Проаналізовано лідер-подібність отриманих гетероциклів шляхом створення та оцінки відповідних віртуальних бібліотек.
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Рисунок 1. (А) Унікальні властивості S-гетероциклів; (B) Синтезовані в рамках роботи сполуки; (C) Значення LogP для модельних сполук
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