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ЗВІТ ЗА ТРЕТІЙ РІК АСПІРАНТУРИ

СУПРАМОЛЕКУЛЯРНІ КОМПЛЕКСИ НА ОСНОВІ 

ПОХІДНИХ ДІІНДОЛІЛМЕТАНУ З 

ЦИКЛОДЕКСТРИНАМИ ТА КУКУРБІТ[6]УРИЛОМ



Освітня складова третього року
аспірантури
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Педагогічна практика:

проведено 3 лекції та 1 практичне заняття (час аудиторної роботи - 8 
академічних годин)

загальний час - 50 академічних годин

Виповнена в повному обсязі:
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Наукова складова третього року
аспірантури

Розробка ефективних методів синтезу 
супрамолекулярних комплексів, а також 

вивчення структури і стабільності компонентів 
та комплексів із залученням фізико-хімічних, 

спектральних та in silico методів аналізу.



Об’єкти досліджень
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3,3′-Дііндолілметан 
(DIM) 

актибактеріальна
активність

зменшує 
резистентність 

деяких 
мікроорганізмів 
до антибіотиків



Циклодекстрини (СD)
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Об’єкти досліджень

Підвищення 
розчинності

Підвищення 
стабільності

Покращення 
біодоступності

Кукурбіт[6]урил (СВ6)
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Молекулярний докінг

структура β-CD оптимізована B3LYP/cc-pVDZ у відкритій і закритій конформаціях

докінг був виконаний пакетом PyRx з використанням вбудованої версії програмного забезпечення AutoDock Vina 1.1.2
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Молекулярний докінг

структура β-CD оптимізована B3LYP/cc-pVDZ у відкритій і закритій конформаціях

докінг був виконаний пакетом PyRx з використанням вбудованої версії програмного забезпечення AutoDock Vina 1.1.2



Об’єкти досліджень
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2

3,3'-((1-ethyl-1H-pyrazol-4-
yl)methylene)bis(1H-indole)

4

3,3'-((5-(4-nitrophenyl)furan-2-
yl)methylene)bis(1H-indole)

3

3,3'-((3,5-
difluorophenyl)methylene)bis(1H-

indole)

1

di(1H-indol-3-yl)methane

Candida albicans

Escherichia coli 

Klebsiella 
pneumoniae 

Pseudomonas
аeruginosa

Staphylococcus 
aureus

Streptococcus 
pyogenes

5

3,3'-((3-(4-phenoxyphenyl)-1-phenyl-1H-
pyrazol-4-yl)methylene)bis(1H-indole)



9

Синтез комплексів

DIM : α-CD           DIM : β-CD

DIM та α-CD/β-CD/HP-β-CD/CB6 (n:n=1:1)

Розчинник-ДМФА для CD

Розчинник-Н2O/HFor для CB6

Т= 70 °С

Механічні суміші були приготовлені 
перетиранням в ступці DIM та α-CD/β-

CD/CB6  (n:n=1:1) впродовж 5 хвилин
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Термогравіметричний аналіз
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SEM аналіз
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УФ-спектрофотометричне титрування

С(DIM) = 10-5 

моль/л => А0

+ V n  (α-СВ/β
СВ/HP-β-

CD/CB6 2.5*10-

3 моль/л) => Аn

+ V n  

(фосфатний 
буфер рН=7.2, 
0.1 моль/л) => 

Аnb

Аn-А0 = Аn-А0-Аnb
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УФ-спектрофотометричне титрування

Спектри УФ-спектрофотометричного 
титрування DIM W015 з β-CD та СВ6
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Залежність 1/(А–А0) 
від 1/с(β-CD) для 

похідної ДІМ W015

Benesi H. A., Hildebrand J. H. Spectrophotometry of Iodine with Aromatic Hydrocarbons. J. Am. Chem. Soc. 1949, 71 (8), pp 2703–2707.
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УФ-спектрофотометричне титрування

K(α- CD), M-1 K(β- CD), M-1 K(НР-β- CD), M-1 K(СВ6), M-1

2.93*102 2.40*101 6.3*102 7.4*102

3.28*102 2.62*102 1.4*103 2.0*102

1.00*101 -
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УФ-спектрофотометричне титрування

K(α- CD), M-1 K(β- CD), M-1 K(СВ6), M-1

7.90*101 1.50*102 2.90*102

2.3*102 2.40*101 -
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Вплив супрамолекулярних рецепторів на стабільність 
ДІМів при зберіганні

Розчини ДІМ (контрольний розчин) та ДІМ/β-CD у ДМСО :

(а) у день приготування (контрольний розчин з лівої сторони); 

(б) через два тижні (контрольний розчин з правої сторони); 

(в) через місяць (контрольний розчин з правої сторони)

а б в
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Висновки
Методом молекулярного докінгу показано, що зв’язування похідних дііндолілметану
(ДІМ) відбувається з β-CD у його відкритій конформації з афінністю зв’язування в
діапазоні -7,7…-7,6 ккал/моль. Зв'язування з β-CD у його закритих конформаціях
енергетично менш вигідне на ~2 ккал/моль і відбувається без глибокого проникнення
лігандів у порожнину господаря.

Похідні ДІМ, що мають підтверджену антибактеріальну активність, утворюють з
циклодекстринами і кукурбітурилом супрамолекулярні комплекси, з константами
зв’язування в діапазоні 10-1400 М-1 що свідчить про їх поміну стабільність в умовах
експериментів та відповідає результатами молекулярного докінгу.

Найбільш придатними методами визначення констант зв’язування похідних ДІМ в
супрамолекулярні комплекси з циклодекстринами і кукрбітурилом є УФ-
спектрофотометричне титрування та спектроскопія 1Н ЯМР.

Метод термогравіметрії є непридатним для комплексів з циклодекстринами через
близькість температур розкладання дііндолілметану, циклодекстринів та їх комплексів,
в той час як використання скануючої електроної мікроскопії підтверджує зміну
морфології поверхну при комплексоутворенні.
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