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Также	был	получен	спектр	для	четырехмо-

лекулярных	 кластеров	 пигмента	 голубого	 фта-
лоцианинового,	 который	 имеет	 более	 жесткую	
структуру	и	не	так	чувствителен	к	методу	опти-

мизации	геометрии.	На	рис.	2	приведен	спектр,	
рассчитанный	 на	 уровне	 теории	 PBE0/def2-
SVPD	 для	 разных	 методов	 оптимизации,	 вид-

но,	что	положение	основных	полос	поглощения	
примерно	совпадает.

Полученный	 алгоритм	 позволяет	 за	 разум-

ное	время	определять	спектральные	характери-

стики	 органических	 пигментов	 с	 приемлемой	
погрешностью.
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Большинство	 лекарственных	 препаратов	
имеют	 гетероциклические	 фрагменты,	 которые	
содержат	 в	 своем	 строении	 несколько	 различ-

ных	гетероатомов	N,	O,	S,	P,	Hal.	Проявляя	раз-
личные	виды	биологической	активности,	такие	
органические	молекулы	могут	быть	модифици-

рованы	для	усиления	определенных	биологиче-
ских	свойств.	Благодаря	нахождению	в	структу-

ре	 различных	 гетероатомов,	 такие	 соединения	
имеют	довольно	высокую	реакционную	способ-

ность.	 Кроме	 того,	 некоторые	 заместители	мо-

гут	приводить	к	повышению	растворимости.	
Производные	 11H-индено[1,2-b]хинок-

салин-11-она	 являются	 эффективными	 инги-

биторами	 ферментов	 семейства	 C-Jun	 N-тер-

минальных	 киназ	 [1].	 Синтез	 и	 исследование	

производных	 индоло[2,1-b]хиназолин-6,12-дио-

на	(триптантрина)	обладают	выраженными	про-

тивовоспалительными	 свойствами,	 являются	
специфическими	ингибиторами	киназ	JNK1-3	и	
циклооксигеназы-2.	Они	ингибируют	биосинтез	
простагландинов	и	лейкотриенов,	подавляют	ак-

тивность	NO-синтазы	[2].	
Целью	 исследования	 являлась	 разработ-

ка	 методов	 синтеза	 новых	 азинов	 11H-инде-
но[1,2-b]хиноксалин-11-она	 и	 индоло[2,1-b]хи-

назолин-6,12-диона	 (триптантрина)	 на	 основе	
их	гидразонов	с	производными	бензальдегидов,	
в	 структуре	 которых	имеются	 различные	 заме-
стители.	Один	из	первых	азинов	был	нами	полу-

чен	и	описан	в	работе	[3].

Рис. 2.  Расчетный спектр пигмента голубого фталоцианинового для четырехмолекулярных 
кластеров с использованием разных методов оптимизации геометрии
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Таким	 образом,	 при	 выполнении	 исследо-

вания	нами	был	получен	ряд	 азинов	на	основе	
11H-индено[1,2-b]хиноксалин-11-она	 (Схема	 1)	
и	индоло[2,1-b]хиназолин-6,12-диона	 (триптан-

трина)	(Схема	2).	Была	оптимизирована	методи-

ка	синтеза	гидразонов	двух	гетероциклов	и	син-

тезированы	соответствующие	азины.
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Схема 1.  Схема синтеза гидразона инденохиноксалина и соответствующих азинов

Схема 2.  Схема синтеза гидразона триптантрина и соответствующих азинов


