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Хінолін та його похідні є важливими сполуками для хімічного синтезу та розроблення 
на їх основі нових лікарських засобів. Відоме практичне застосування низки речовин із 
хіноліновим гетероциклом у медичній практиці. Виконано прогнозований скринінг 
біологічної активності, цитотоксичності та токсичної дії на щурах синтезованих S-алкілових 
естерів 8-хінолінтіосульфокислоти з використанням відповідних online програм. Виявлено, 
що вони є малотоксичними речовинами з широким спектром біологічної дії та високим 
значенням ймовірності активності, що засвідчує доцільність продовження експери-
ментальних досліджень їх властивостей. Особливої уваги заслуговують метиловий та 
етиловий естери 8-хінолінтіосульфокислоти.  

Ключові слова: хінолін, естери тіосульфокислот, прогнозована активність, цитаток-
сичніть, токсичність.  

 
Вступ 

Сучасна хімія гетероциклічних сполук є 
одним із найперспективніших напрямів хімічної 
науки. Хіноліновий фрагмент є основою алка-
лоїду хініну, який був виділений з кори хінного 
дерева та проявляє антибактеріальну, жарозни-
жуючу, протималярійну, знеболювальну та 
протизапальну активності. Особливий інтерес в 
органічній хімії викликає конструювання та 
синтез нових біологічно активних субстанцій, що 
містять у своїй структурі фармакофори різної 
гетероциклічної природи в поєднанні з іншими 
фармакологічно активними фрагментами. Хіно-
лінова структура є важливою нітрогеновмісною 
гетероциклічною системою, що використову-
ються як структурний блок у складі фарма-
цевтичних препаратів для лікування та про-
філакти інфекційних захворювань. 

Хіноліни та їх похідні є важливими 
нітрогеновмісними гетероциклічними системами, 
які використовують як структурні фрагменти для 
отримання фармакологічно активних сполук. 
Серед цих похідних відомими є сполуки з 
антипротозойною [1, 5], антибактеріальною [8, 
10], антиоксидантною [2] та іншими біологіч-
ними активностями [3, 5–7, 9, 10].  

Похідні хіноліну, зокрема 8-гідрокси-
хінолін (LD50 = 100–1200 мг/кг), 8-оксихінолят 
міді, хінозол (8-гідроксихінолін сульфат), вико-
ристовуються в агрохімії як пестициди, а також 
рекомендовані для біологічного захисту неме-
талічних поверхонь від руйнування їх мікроорга-
нізмами [4].  

Нітрогеновмісні гетероциклічні системи 
цінні в синтезі нових діючих субстанцій лікарсь-
ких засобів, що застосовують для лікування та 
профілактики захворювань різного походження. 
Увагу зосереджено на біологічних властивостях 
цих субстанцій як перспективних “будівельних” 
блоків для одержання нових, раніше не 
досліджених нітрогеновмісних гетероциклічних 
тіосульфонатних похідних. 

Велику увагу привертає до себе також і 
протипухлинна активність деяких похідних хіно-
ліну [11]. Зокрема дінеміцін A і Streptonigrin 
використовують як протипухлинні засоби [12, 13] 
під час лікування деяких злоякісних пухлин, 
включаючи лімфоми, меланоми, рак молочної 
залози тощо [14].  

За останні десятиліття моно- та дисуль-
фуровмісним речовинам приділяють значну увагу 
головно тому, що вони показали істотний внесок 
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у розвиток прикладної органічної хімії, зокрема, у 
фармацевтичній, агрохімічній [15], полімерній 
галузях. Промислово дисульфуровмісні сполуки 
багато застосовують як вулканізуючі агенти для 
канчуків. Реакції, у результаті яких утворюються 
S-S зв’язки, мають все більше значення у 
сучасній синтетичній органічній хімії [16,17]. 

Серед дисульфуровмісних сполук важливе 
місце займають тіосульфонати загальної формули 
RSO2SR′, які є ефективними сульфенілюючими та 
сульфонілюючими реагентами та сполуками з 
широким спектром та високим індексом 
біологічної активності [18, 19, 20]. 

 
Матеріали та методи досліджень 

Об’єктами досліджень обрано синтезовані 
раніше S-алкілові естери 8-хінолінтіосульфо-
кислоти [21], котрі виявилися активними сто-
совно тест-культур бактерій та грибів [22]. 
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Для поданих сполук проведено комп’ю-

терний скринінг біологічної активності (БА) з 
використанням програми Prediction of Activity 
Spectra for Substances (PASS). Робота цієї 
програми ґрунтується на аналізі залежності 
“структура-активність” [23, 24]. В арсеналі PASS 
міститься інформація стосовно активності понад 

80000 різноманітних біологічно активних речо-
вин (БАР) – це субстанції відомих лікарських 
засобів та фізіологічно активні сполуки. 
Розширений скринінг БА нових синтезованих 
сполук здатний визначити напрями наступних 
експериментальних досліджень без істотних 
часових та фінансових затрат. Середня точність 
прогнозу програми PASS становить приблизно  
85 %, що є достатнім для висновку про БА нових 
речовин. Результати прогнозу інформують про 
перелік ймовірних видів активності та розрахо-
вані оцінки ймовірності наявності (Ра) та відсут-
ності (Рі) кожної із активностей. Числові 
значення ймовірностей Ра і Рі знаходяться в 
межах від 0 до 1, однак їх сума, зазвичай, не 
дорівнює одиниці, оскільки ймовірності наяв-
ності та відсутності певного типу БА розрахо-
вують незалежно. В поданому дослідженні 
наведено перелікймовірних БА із значенням 
ймовірності Ра ≥ 0,700. 

Визначення токсичності виконувати за 
програмою GUSAR. Програмне забезпечення 
GUSAR розроблено для створення моделей 
QSAR / QSPR на основі відповідних навчальних 
наборів, представлених як SDfile, що містять дані 
про хімічні структури та кінцеві показники в 
кількісному вираженні. 

Для моделювання гострої токсичності 
щурів на основі комбінації дескрипторів QNA 
(Кількісне сусідство атомів) використано метод 
CLC-Pred. Цей метод дає змогу прогнозувати 
значення LD 50 для сполук за чотирма типами 
введення (пероральне Oralr oute of administration 
(Oral), внутрішньовенне Intraven ousroute ofa 
dministration (IV), внутрішньочеревне Intraperito-
nealrouteofadministration (IP), підшкірне Subcutane 
ousroute of administration (SC)). 

Відомий поділ хімічних речовин за сту-
пенем токсичності на подальші класи: надзви-
чайно токсичні, високотоксичні, сильно токсичні, 
помірнотоксичні, малотоксичні, нетоксичні. 
Гостра токсичність, визначена за умов зовні-
нього, орального чи інгаляційного шляхів 
введення субстанції, є важливим параметром для 
оцінки загального токсикологічного ризику, тоді 
як гостра токсичність за умов внутрішньо-
черевного та внутрішньовенного введення суб-
станції є важливим параметром для розроблення 
лікарських засобів. 

N
SO2SCH3

N
SO2SC2H5

N
SO2SC3H5

N
SO2S-CH-CH3

CH3

N
SO2SH-CH

2
-CH-CH3

CH3

N
SO2SC3H7

N
SO2SC4H9

126



Прогнозований скринінг біологічної активності s-алкілових естерів 8-хінолінтіосульфокислоти 

 121 

Результати досліджень  
та їх обговорення 

Для визначення напрямів практичного 
застосування синтезованих похідних тіосульфо-
кислот проведено дослідження їх біологічної 
активності відповідно до схеми рис. 1, а резуль-
тати біологічного скринінгу будуть основою 
пропозицій щодо практичного застосування син-
тезованих тіосільфоестерів. 

Біологічно активні субстанції можна вико-
ристовуватия у створенні нових медичних та 
ветеринарних препаратів, пестицидів, харчових 
добавок, консервантів та біоцидних препаратів, а 
також у косметології. Окрім цього, у деяких ви-
падках біологічна активність речовини є причиною 
небажаних токсикологічних ефектів, зокрема кан-
церогенної та мутагенної дії, що перешкоджають 
виробництву і використанню цих речовин.  

 
Рис. 1. Схема напрямів дослідження біологічної активності синтезованих сполук 

 
Здійснено скринінг біологічної активності 

S-алкілових естерів 8-хінолінтіосульфокислоти за 
напрямами, поданими на рис. 1. Результати 
наведено нижче для окремих естерів.  
 

S-Метиловий естер 8-хінолін 
тіосульфокислоти 1 

Ра = 0,99–0,999 інгібітор 
глікозилфосфатиділіносітол фос-
фоліпази D. 

Ра = 0,800–0,899 інгібітор 
металоендо пептидази, специ-
фічний для IgA; інгібітор фталату 4,5-діокси-
генази; (S)-6-гідроксинікотиноксидази; інгібітор 
таксі карбоксипептидази; інгібітор арилалкил 
ациламідази; (R)-6-гідроксинікотиноксидази; ін.-
гібітор ботролізину; інгібітор N-бензилокси-
карбонілгліцин гідролази; інгібітор дегідро-L-
гулонатдекарбоксилази; інгібітор гамма-гуані-
динобутиральдегід-дегідрогенази; інгібітор арил-

ацетонітрилази; інгібітор альдегіддегідрогенази 
(піррохіхінолін-хінон); інгібітор креатинінази; 
інгібітор карнітінамідази. 

Ра = 0,700–0,799 інгібітор пуллуланази; 
інгібітор рамнулози-1-фосфат-альдолази; інгі-
бітор фра-гілізину; інгібітор глутатіону тиолес-
терази; інгібітор N-карбамоїл-L-амінокислоти 
гідролази; інгібітор нітрат-редуктази (цитохром); 
інгібітор тиреодоксину; інгібітор ендопептидази; 
інгібітор триптофанамідази; інгібітор лізо-
стафіну; інгібітор тРНК-псевдоридин синтази; 
інгібітор нафталіну 1,2-діоксигенази; інгібітор 
ферредоксину-НАД + редуктази; інгібітор 2-
гідроксихіноліну 8-монооксигенази; інгібітор 
супероксиддисмутази; інгібітор алкан-1-моно-
оксигенази; інгібітор лейколізину; інгібітор 
нікотиндегідрогенази; інгібітор епімерази 4-гід-
роксипроліну; (S)-3-гідроксикислотний інгібітор 
ефіру дегідрогенази; хіміопротектор; кортико-
стероїдні інгібітори бічного ланцюга-ізомерази; 

N
SO2SCH3
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інгібітор псевдолізину; інгібітор гідроксиламіну 
оксидази; інгібітор поліневридин-альдегіду 
естерази. 

 
Таблиця 1 

Цитотоксичність сполуки 1 

Уражений 
орган 

Назва лінії 
ракових 

клітин/шифр 
Pa Pi 

Імуноблас-
тична лімфома 
дорослих / 
SR 

0.988 0.002 Гематопоїдна 
і лімфоїдна 
тканини Промієлобласт

на лейкемія / 
HL-60 

0.512 0.026 

Карцинома 
легенів / 
A549 

0.990 0.004 

Недрібноклі-
тинний рак 
легенів/ 
NCI-H522 

0.954 0.003 Легені 

Недрібноклі-
тинний рак 
легенів / 
HOP-92 

0.937 0.003 

Меланома/ 
SK-MEL-5 

0.935 0.003 

Меланома / 
UACC-257 

0.809 0.005 Шкіра 

Меланома / 
Malme-3M 

0.737 0.004 

Яєчники 

Аденокар-
цинома 
яєчників 
/IGROV-1 

0.868 0.004 

Кров 

Гостра Т-лім-
фобластна 
лейкемія / 
MOLT-4 

0.836 0.005 

Товста 
кишка 

Аденокарци-
нома товстої 
кишки / 
HCC 2998 

0.795 0.005 

Молочна 
залоза 

Карцинома 
молочної 
залози/ 
MCF7 

0.755 0.014 

Нирки Карцинома 
нирки /786-0 

0.735 0.006 

Гостра токсичність щурів 
Rat IP LD50 log10 – -0,051mmol/kg; 212,800mg/kg; 
Class4 
Rat IV LD50 log10 – 0,164mmol/kg; 348,800mg/kg; 
Class5 
Rat Oral LD50 log10 – 0,268mmol/kg; 
443,700mg/kg; Class4 
Rat SC LD50 log10 – -0,027mmol/kg; 
224,900mg/kg; Class4 
 
S-Етиловий естер 8-хінолін тіосульфокислоти 2 

Ра = 0,800–0,899 інгібітор 
металоендопептидази, специфіч-
ний для IgA; інгібітор глікозил-
фосфатиділінозитол-фосфоліпо-
зи D; інгібітор фрагілізину; 
інгібітор арилацетонітрилази; 
інгібітор N-бензил-оксикарбонілгліцин гідролази; 
інгібітор нітратредуктази (цитохром); 

Ра = 0,700–0,799 інгібітор Taq карбокси-
пептидази; інгібітор карнітінамідази; інгібітор 
ендопептидази; інгібітор дегідро-L-гулонат-де-
карбоксилази; інгібітор тиреодоксину; інгібітор 
арилалкил ациламідази; інгібітор лейколізину; 
інгібітор гамма-гуанідино-бутиральдегіддегідро-
генази; інгібітор фталату 4,5-діоксигенази; інгі-
бітор супероксиддисмутази; (S)-6-гідроксиніко-
тиноксидаза; інгібітор N-карбамоїл-L-аміно-
кислоти гідролази; (R)-6-гідроксинікотинокси-
даза; інгібітор крипто-фанамідази; інгібітор 
пуллуланази; інгібітор глутатіону тиолестерази; 
інгібітор редуктази сірки. 

Таблиця 2 
Цитотоксичність сполуки 2 

Уражений 
орган 

Назва лінії 
ракових 

клітин/шифр 
Pa Pi 

1 3 3 4 
Гематопоїдна 
і лімфоїдна 
тканини 

Імунобластична 
лімфома 
дорослих/SR 

0.987 0.002 

Карцинома 
легенів /A549 0.966 0.004 

Недрібноклітинн
ий рак легенів / 
NCI-H522 

0.951 0.003 
Легені 

Недрібноклі-
тинний рак 
легенів / 
HOP-92 

0.936 0.003 

N
SO2SC2H5
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Продовження табл. 2 
1 2 3 4 

Меланома/ 
SK-MEL-5 0.931 0.003 

Меланома / 
UACC-257 0.828 0.004 Шкіра 

Меланома/ 
Malme-3M 0.766 0.004 

Яєчники 
Аденокарцином
а яєчників 
/ IGROV-1 

0.869 0.004 

Кров 

Гостра Т-
лімфобластнале
йкемія / 
MOLT-4 

0.847 0.004 

Товста 
кишка 

Аденокарцином
а товстої кишки 
/ 
HCC 2998 

0.831 0.005 

Молочна 
залоза 

Карцинома 
молочної залози 
/ 
MCF7 

0.694 0.020 

Нирки Карцинома 
нирки /786-0 0.764 0.005 

 
Гостра токсичність щурів 

Rat IP LD50 Log10 – -0,199 mmol/kg; 
400,300mg/kg; Class4 
Rat IV LD50 log10 – 0,150 mmol/kg; 357,900mg/kg; 
Class5 
Rat Oral LD50 log10 – 0,310 mmol/kg; 
517,200mg/kg; Class4 
Rat SC LD50 log10 – 0,246mmol/kg; 445,900 mg/kg; 
Class4 
 

S-аліл-8-хінолінтіосульфонат 3 
Ра = 0,800–0,899 інгі-

бітор глікозилфосфатид-іліно-
зитолфосфоліпази D; інгібітор 
альдегіддегідрогенази (піррохі-
хінолін-хінон); інгібітор фта-
лату 4,5-діоксигенази. 

Ра = 0,77–0,799 (S)-6-гідроксинікотино-
ксидази; IgA-специфічний інгібітор металоендо-
пептидази; інгібітор таксі карбоксипептидази; 
(R)-6-гідроксинікотиноксидази; інгібітор ботро-
лізину; інгібітор арилалкил ациламідази; інгібі-
тор дегідро-L-гулонатдекарбоксилази; інгібітор 
N-бензилоксикарбонілгліцин гідролази; інгібітор 

гамма-гуанідинобутиральдегіддегідрогенази; ін.-
гібітор карнітінамідази. 

 
Таблиця 3 

Цитотоксичність сполуки 3 

Уражений 
орган 

Назва лінії 
ракових клітин / 

шифр 
Pa Pi 

Гематопоїдна 
і лімфоїдна 
тканини 

Імунобластич-
на лімфома 
дорослих / 
SR 

0.985 0.002 

Карцинома 
легенів / 
A549 

0.969 0.004 

Недрібноклі-
тинний рак 
легенів / 
NCI-H522 

0.943 0.003 Легені 

Недрібноклі-
тинний рак 
легенів / 
HOP-92 

0.925 0.004 

Меланома/ 
SK-MEL-5 

0.919 0.003 

Меланома / 
UACC-257 

0.803 0.005 Шкіра 

Меланома / 
Malme-3M 

0.738 0.004 

Яєчники 
Аденокарци-
нома яєчників / 
IGROV-1 

0.839 0.004 

Кров 

Гостра Т-лімфо-
бластна 
лейкемія / 
MOLT-4 

0.850 0.004 

Товста кишка 

Аденокарцино-
ма товстої 
кишки / 
HCC 2998 

0.728 0.007 

Молочна 
залоза 

Карцинома мо-
лочної залози / 
MCF7 

0.692 0.020 

Нирки Карцинома 
нирки /786-0 0.721 0.007 

 
Гостра токсичність щурів 

RatIPLD50 Log10 – 0,261mmol/kg; 483,500 mg/kg; 
Class4 
Rat IV LD50 log10 – 0,174mmol/kg; 396,000 mg/kg; 
Class5 

N
SO2SC3H5
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Rat Oral LD50 log10 – 0,319 mmol/kg; 
553,400mg/kg; Class4 
Rat SC LD50 log10 – 0,198 mmol/kg; 418,800 
mg/kg; Class4 
 

S-пропіл-8-хінолінтіосульфонат 4 
Ра = 0,800–0,899 інгі-

бітор металоендопептидази, 
специфічний для IgA; інгібітор 
таксі карбоксипептидази; інгі-
бітор глікозилфосфати-діліно-
зитолфосфоліпази D 

Ра = 0,77–0,799 інгібітор нітрат-редуктази 
(цитохром); інгібітор тиреодоксину; інгібітор 
ендопептидази; інгібітор фрагілізину; інгібітор 
пуллуланази; інгібітор N-бензилоксикарбоніл-
гліцин гідролази; інгібітор супероксид дисму-
тази; інгібітор карнітінамідази; інгібітор редук-
тази сірки; інгібітор перенесення електронів-
флавопротеїну дегідрогенази. 

Таблиця 4 
Цитотоксичність сполуки 4 

Уражений 
орган 

Назва лінії 
ракових клітин / 

шифр 
Pa Pi 

1 2 3 4 

Гематопоїдн
а і лімфоїдна 
тканини 

Імуноблас-
тичналімфома 
дорослих/ 
SR 

0.980 0.002 

Карцинома 
легенів / 
A549 

0.942 0.005 

Недрібноклітинни
йрак легенів/ 
NCI-H522 

0.909 0.003 Легені 

Недрібноклітинни
й рак легенів / 
HOP-92 

0.892 0.004 

Меланома / 
SK-MEL-5 0.889 0.004 

Меланома / 
UACC-257 0.709 0.006 Шкіра 

Меланома / 
Malme-3M 0.731 0.005 

Яєчники 
Аденокарцинома 
яєчників 
/ IGROV-1 

0.817 0.004 

Кров 
Гостра Т-лімфо-
бластна лейкемія / 
MOLT-4 

0.730 0.007 

Продовження табл. 4 
1 2 3 4 

Товста 
кишка 

Аденокар-цинома 
товстої кишки / 
HCC 2998 

0.687 0.008 

Молочна 
залоза 

Карцинома 
молочної залози / 
MCF7 

0.684 0.021 

Нирки Карцинома нирки 
/ 786-0 0.719 0.007 

 
Гостра токсичність щурів 

Rat IP LD50 Log10 – 0,26 5mmol/kg; 492,400 
mg/kg; Class4 
Rat IV LD50 log10 – 0,172mmol/kg; 397,200 mg/kg; 
Class5 
Rat Oral LD50 log10 – 0,427 mmol/kg; 713,900 
mg/kg; Class4 
Rat SC LD50 log10 – 0,217 mmol/kg; 440,800 
mg/kg; Class4 
 

S-ізо-пропіл-8-хінолінтіосульфонат 5 
Ра = 0,800–0,899 ін-

гібітор металоендопепти-
дази, специфічний для IgA; 
інгібітор таксі карбокси-
пептидази; інгібітор нітрат-
редуктази (цитохром). 

Ра = 0,77–0,799 інгі-
бітор ендопептидази; інгібітор глікозитфосфати-
ділінозитолфосфоліпази D; інгібітор пуллуланази; 
інгібітор тиреодоксину; інгібітор супероксиддис-
мутази; інгібітор фрагілізину; інгібітор редуктази 
сірки; інгібітор рамнулози-1-фосфат-альдолази. 

Таблиця 5 
Цитотоксичність сполуки 5 

Уражений 
орган 

Назва лінії 
ракових клітин 

/шифр 
Pa Pi 

1 2 3 4 
Гематопоїдна 
і лімфоїдна 
тканини 

Імунобластична 
лімфома дорос-
лих / SR 

0.984 0.002 

Карцинома 
легенів / A549 0.903 0.005 

Недрібноклітин-
ний рак легенів/ 
NCI-H522 

0.918 0.003 Легені 

Недрібноклітин-
ний рак легенів / 
HOP-92 

0.896 0.004 

N
SO2SC3H7

N
SO2S-CH-CH3

CH3
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Продовження табл. 5 
1 2 3 4 

Меланома / 
SK-MEL-5 0.895 0.004 

Меланома / 
UACC-257 0.693 0.006 Шкіра 

Меланома / 
Malme-3M 0.668 0.007 

Яєчники 
Аденокар-цинома 
яєчників / 
IGROV-1 

0.741 0.005 

Кров 
Гостра Т-лімфо-
бластна лейкемія / 
MOLT-4 

0.800 0.005 

Товста 
кишка 

Аденокар-цинома 
товстої кишки / 
HCC 2998 

0.637 0.009 

Молочна 
залоза 

Карцинома 
молочної залози / 
MDA-MB-231 

0.604 0.014 

Нирки Карцинома нирки 
/786-0 0.626 0.011 

 
Гостра токсичність щурів 

Rat IP LD50 Log10 – 0,234 mmol/kg; 482,500 
mg/kg; Class 4 
Rat IV LD50 log10 – 0,004 mmol/kg; 284,300 
mg/kg; Class4 
Rat Oral LD50 log10 – 0,499 mmol/kg; 887,400 
mg/kg; Class4 
RatSCLD50log10 – 0,323 mmol/kg; 591,700 mg/kg; 
Class4 
 

S-бутил-8-хінолінтіосульфонат 6: 
Ра = 0,800–0,899 інгібітор 

тиреодоксину; інгібітор гліко-
зилфосфатиділінозитолфосфо-
ліпази D; IgA-специфічний інгі-
бітор металоендопептидази; ін-
гібітор таксікарбоксипептидази 

Ра = 0,700–0,799 інгібітор арилалкил 
ациламідази; інгібітор дегідро-L-гулонатдекар-
боксилази; інгібітор гамма-гуанідинобути-
ральдегід-дегідрогенази; інгібітор фталату 4,5-
діоксигенази; (S)-6-гідроксинікотиноксидаза; (S) 
-6-гідроксинікотиноксидаза; інгібітор супер-ок-
сиддисмутази; (R)-6-гідроксинікотиноксидаза; 
інгібітор ендопептидази; інгібітор глутатіону 
тиолестерази; інгібітор фрагілізину; інгібітор 
креатинінази; інгібітор N-карбамоїл-L-аміно-
кислоти гідролази; інгібітор лізостафіну;  

інгібітор ботролізину; інгібітор альдегід-
дегідрогенази (піррохіхінолін-хінон); інгібітор 
тРНК-псевдоридин синтази; інгібітор рамнулози-
1-фосфат-альдолази; інгібітор наф-таліну 1,2-
діоксигенази; інгібітор ферредоксину-НАД + 
редуктази; інгібітор нітрат-редуктази (цитохром); 
інгібітор арилацетонітрилази; інгібітор алкан-1-
монооксигенази. 

Таблиця 6 
Цитотоксичність сполуки 6 

Уражений 
орган 

Назва лінії 
ракових клітин / 

шифр 
Pa Pi 

Гематопоїдна 
і лімфоїдна 
тканини 

Імунобластична 
лімфома 
дорослих/ 
SR 

0.974 0.002 

Карцинома 
легенів / 
A549 

0.938 0.005 

Недрібноклітин-
ний рак легенів / 
NCI-H522 

0.901 0.003 Легені 

Недрібноклітин-
ний рак легенів/ 
HOP-92 

0.886 0.004 

Меланома / 
SK-MEL-5 0.883 0.004 

Меланома/ 
UACC-257 0.701 0.006 Шкіра 

Меланома / 
Malme-3M 0.687 0.005 

Яєчники 
Аденокарцинома 
яєчників 
/ IGROV-1 

0.830 0.004 

Кров 
Гостра Т-лімфо-
бластна лейкемія/ 
MOLT-4 

0.713 0.008 

Товста кишка 
Аденокарцинома 
товстої кишки / 
HCC 2998 

0.674 0.008 

Молочна 
залоза 

Карцинома 
молочної залози / 
MCF7 

0.748 0.015 

Нирки Карцинома нирки 
/786-0 0.651 0.010 

 
Гостра токсичність щурів 

Rat IP LD50 Log10 – 0,302 mmol/kg; 536,500 
mg/kg; Class 5 
Rat IV LD50 log10 – 0,189 mmol/kg; 412,900 
mg/kg; Class5 

N
SO2SC4H9
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Rat Oral LD50 log10 – 0,399 mmol/kg; 670,800 
mg/kg; Class4 
Rat SC LD50log10 – 0,143 mmol/kg; 371,900 mg/kg; 
Class4 
 

S-ізо-бутил-8-хінолінтіосульфонат 7 
Ра = 0,800–0,899 

інгібітор фрагілізину. 
Ра = 0,700–0,799 

інгібітор глікозит фос-
фатиділінозитолфос-

фоліпази D; IgA-спе-
цифічний інгібітор металоендопептидази; антисе-
борейна дія. 

 
Таблиця 7 

Цитотоксичність сполуки 7 
Уражений 
орган 

Назва лінії ракових 
клітин / шифр Pa Pi 

Гематопоїдна 
і лімфоїдна 
тканини 

Імунобластичналім
фома дорослих / 
SR 

0.977 0.002 

Карцинома  
легенів / 
A549 

0.955 0.005 

Недрібно-клітин-
ний рак легенів / 
NCI-H522 

0.912 0.003 Легені 

Недрібно-клітин-
ний рак легенів / 
HOP-92 

0.932 0.004 

Меланома / 
SK-MEL-5 0.891 0.004 

Меланома / 
UACC-257 0.705 0.006 Шкіра 

Меланома / 
Malme-3M 0.690 0.005 

Яєчники 
Аденокарцинома 
яєчників /  
IGROV-1 

0.859 0.004 

Кров 
Гостра Т-лімфо-
бластна лейкемія / 
MOLT-4 

0.830 0.005 

Товста кишка 
Аденокарцинома 
товстої кишки / 
HCC 2998 

0.696 0.007 

Молочна 
залоза 

Карцинома 
молочної залози / 
MCF7 

0.669 0.023 

Нирки Карцинома нирки 
/786-0 0.672 0.009 

Гостра токсичність щурів 
RatIPLD50 Log10 – 0,278 mmol/kg; 533,600 mg/kg; 
Class 5 
Rat IV LD50 log10 – 0,044 mmol/kg; 311,700 
mg/kg; Class5 
Rat Oral LD50 log10 – 0,253 mmol/kg; 503,900 
mg/kg; Class4 
RatSCLD50log10 – 0,197 mmol/kg; 442,500mg/kg; 
Class4 

 
Висновки 

Для низки S-алкілових естерів 8-хінолін-
тіосульфокислоти спостерігається загальна законо-
мірність зменшення показників активності з ростом 
довжини алкілового ланцюга. Відповідно лідером 
серед них є S-метиловий естер 8-хінолінтіосуль-
фокислоти. Для усіх естерів виявлено інгібуючу 
активність стосовно тиоредоксину, су пероксид-
дисмутази, фталат 4,5-діоксигенази, нітратної ре-
дуктази (цитохрому), N-карбамоїл-L-амінокислоти 
гідролази, лейколізину, IgA-специфічної метало-
ендопептидази, глікозилфосфатиділінозит-олфос-
фоділфасдесфази, арилацетонітрилази, арилалкил 
акіламідази, (R)-6-гідроксинікотиноксидази, (S)-6-
гідроксинікотин оксидази. 

Під час аналізу результатів прогнозованої 
цитотоксичності S-алкілових естерів 8-хінолін-
тіосульфокислоти виявилося, що лише S-ізопро-
піловий естер 8-хінолінтіосульфокислоти прояв-
ляє активність стосовно ліній Breastcarcinoma 
(T47D) та Breastadenocarcinoma (MDA-MB-231). 
Проте по ширині спектра цитотоксичної дії та 
значенню прогнозованої активності (Ра) лідером 
є S-метиловий естер 8-хінолінтіосульфокислоти. 
Загалом спостеріга-ється зниження показників Ра 
із ростом довжини вуглеводневого радикалу. 

За даними гострої токсичності усі про-
тестовані сполуки відповідно до класифікації 
речовин за токсичністю, згідно з СОУ 85.2-37-
736:2011, належать до 4-го та 5-го класів токсин-
ності, тобто до помірно- та малотоксичних 
речовин, що залежить від способу введення. 
Наведені результати свідчать про доцільність 
проведення експериментальних досліджень біо-
логічної активності S-алкілових естерів 8-
хінолінтіосульфокислоти. 
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PREDICTIVE SCREENING OF THE BIOLOGICAL ACTIVITY  
OF S-ALKYL ESTERS OF8-QUINOLINSULFONIC ACID 

 
Quinoline and its derivatives are important compounds for the chemical synthesis and development of 

novel drugs. Practical application of a number of substances with quinoline heterocycle is already known in 
medical practice. We performed predictive screening for biological activity, cytotoxic and toxic effects on 
rats of synthesized 8-quinoline thiosulfonic acid S-alkyl esters using appropriate on-line programs.They have 
been found to be low-toxic substances with a broad spectrum of biological action and a high probability of 
activity, which indicates the expediency of continuing experimental studies of their properties. Particular 
attention should be paid to the methyl and ethyl esters of 8-quinolintiosulfonic acids. 

Key words: quinoline, thiosulfonic acid esters, predictive activity, cytotoxicity, toxicity. 
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