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Аннотация 
Растущее число публикаций посвященных синтезу систем, содержащих в своей структуре пиримидиновый 
цикл и азометиновую группу, привлекает к ним все больше внимания исследователей. Такие системы 
обладают достаточно широким спектром биологической активности, в том числе, антимикробной, 
противовоспалительной, антидиабетической и противоопухолевой. Также стоит отметить, что бисазометины 
на основе пиримидинов являются прекрасной площадкой для построения комплексных соединений с 
металлами. В совокупности такой биологически активный лиганд и металл-комплексообразователь могут 
иметь гораздо более выраженное фармакологическое действие. Именно поэтому исследование данного 
направления является актуальным и перспективным с точки зрения создания потенциально высокоэффек-
тивных активных фармацевтических субстанций. Цель настоящей работы – разработка лабораторного 
метода получения новых бисазометиновых производных 4,6-дигидроксипиримидин-5-карбальдегидов и 
оценка in silico их биологической активности. Основания Шиффа получали путем конденсации 
соответствующих карбальдегидов с алифатическими и ароматическими диаминами в метаноле и в водной 
среде. В статье проводится анализ влияния электронного строения заместителя во 2 положении пиримиди-
нового цикла, линкерного фрагмента и природы растворителя на возможность протекания реакции и выход 
целевого продукта. Структуры полученных соединений подтверждены методом ядерного магнитного 
резонанса на ядрах 1Н и 13С, а также масс-спектроскопии. Для целевых продуктов был проведен скрининг 
биологической активности in silico с помощью веб-ресурсов PASS-online, Antivir-pred и CLC-pred, показавший 
высокую вероятность проявления различных видов биологической активности. На основании прогностических 
данных in silico скрининга была установлена связь между структурой полученных соединений и вероятностью 
проявления соответствующей биологической активности, что позволит более целенаправленно проводить 
дальнейшие исследований. 
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Abstract 

The growing number of publications devoted to the synthesis of systems containing а pyrimidine ring and an 

azomethine group in their structure is attracting increasing attention from researchers. Such systems possess a 

fairly broad spectrum of biological activity, including antimicrobial, anti-inflammatory, antidiabetic, and 
anticancer effects. It is also worth noting that bisazomethines based on pyrimidines serve as an excellent 

platform for constructing coordination compounds with metals. Consequently, such a biologically active ligand 

combined with a metal complexing agent can exhibit significantly enhanced pharmacological action. This is 
precisely why research in this area is relevant and promising from the perspective of developing potentially 

highly effective active pharmaceutical ingredients. The aim of this work is to develop a laboratory method for 

obtaining new bisazomethine derivatives of 4,6-dihydroxypyrimidine-5-carbaldehydes and to perform an in 

silico evaluation of their biological activity. The Schiff bases were synthetised via the condensation of the 
corresponding carbaldehydes with aliphatic and aromatic diamines in methanol and in an aqueous medium. The 

article analyses the influence of the electronic structure of the substituent at the 2-position of the pyrimidine 

ring, the linker fragment, and the nature of the solvent on the feasibility of the reaction and the yield of the target 
product. The structures of the synthetised compounds were confirmed by 1H and 13C nuclear magnetic resonance 

spectroscopy as well as mass-spectroscopy. An in silico screening of the biological activity of the target products 

was performed using the PASS-online, Antivir-pred, and CLC-pred web resources, which indicated a high 

probability of various types of biological activity. Based on the predictive data from the in silico screening, a 
relationship was established between the structure of the synthetised compounds and the probability of 

exhibiting the corresponding biological activity, which will enable more targeted further research. 
 


