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За останні десятиліття значну увагу приділяють сульфуровмісним сполукам 
тіосульфонатної структури RSO2SR′ як цінним сульфонілюючим і сульфенілюючим реагентам 
для оргсинтезу і хімічної промисловості [1] та сполукам з широким спектром біологічної дії [2, 
4-8]. Про конкурентноспроможність тіосульфонатів свідчать багаточисельні дослідження, 
зосереджені на розробці нових шляхів та методів синтезу перспективних тіосульфонатних 
субстанцій, створенні бази даних прогнозованого і експериментального скринінгу спектру їх 
біологічної дії в дослідах in vitro та in vivo, визначенні напрямів і сфер можливого практичного 
застосування. Проведені нами дослідження з синтезу та створення бібліотеки тіосульфонатів, 
яка містить понад 1000 сполук, узагальнені у схемі перетворень:

За допомогою комп'ютерного прогнозування з використанням веб-ресурсу PASS Online
встановлено залежність структура-активність синтезованих тіосульфоестерів на основі 
дослідження впливу структури сульфонільного та сульфенільного фрагментів (R і R′) на прояв 
ймовірних видів біологічної активності. Молекулярну взаємодію одержаних структур з 
потенційними білками-мішенями оцінювали за допомогою програмного пакету Schrödinger 
Suite 2014. За результатами досліджень синтезованих тіосульфонатів in vitro та in vivo виявлені 
перспективні малотоксичні субстанції [3] з антимікробною [2, 4], противірусною, 
протипухлинною, антитромботичною [5], протитуберкульозною, антигельмінтною [6], 
рістрегулювальною [7] активностями. Cинтезовані тіосульфонати можуть бути використані, як 
ефективні біоциди для захисту різних матеріалів та виробів від біопошкоджень [2, 8].
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