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Синтез и установление структуры новых ингибиторов JNK3 киназы 

Met111 
Glu109 

I.A. Schepetkin et al. // Mol. Pharmacol. 81 (2012) 832–845 

11H-индено[1,2-b]хиноксалин-

11-он оксим (IQ-1) 

Ингибирование JNK3 снижает долю 

поврежденных в результате окислительного 

стресса клеток  

• плоская молекула 

• доноры и акцепторы водородной связи 

Нативный лиганд JNK3 - 

аденозинмонофосфат 



4 

Синтез и установление структуры новых ингибиторов JNK3 киназы 

10H-индено[1,2-b]пиридо[3,4-e]пиразин-10-он 
90 : 10 (какой преобладает?) 

6H-индено[1,2-b]пиридо[3,2-e]пиразин-6-он 

только один из изомеров! 

Eur. J. Med. Chem. 2019. 161. 179. МЭП вычислены методом   B3LYP  6-311++G(2d,p) 
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Grel, kJ/mol 

B3LYP/ 

6-31+G(d), 

gas 

B3LYP/6-

311++g(2d,p)

IEFPCM 

M11/6-

311++g(2d,p)

gas 

M11/6-

311++g(2d,p)

IEFPCM 

M11/6-

311++g(2d,p)

SMD 

CBS-4M, 

IEFPCM 

IQ1-Z0 

0 0 0 1,25 1,84 8,57 

IQ1-Z180 

9,17 0,0022 10,05 6,27 23,88 9,79 

IQ1-E180 

3,65 3,2·10-5 4,23 0 0 0 

Сопоставление расчетных и экспериментальных спектров ЯМР 
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Сопоставление расчетных и экспериментальных спектров ЯМР 

Расчет констант магнитного экранирования 

B3LYP/6-311+G(2d,p) // GIAO WP04/6-311+G(2d,p) / IEFPCM (DMSO) 

Коэффициенты для пересчета констант в химические сдвиги 1H и 13C относительно ТМС: 

E. Benassi // J. Comp. Chem. 2017. 38. 87 
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Сопоставление расчетных и экспериментальных спектров ЯМР 

B3LYP/6-311+G(2d,p) // GIAO WP04/6-

311+G(2d,p) / IEFPCM (CHCl3) 

E. Benassi // J. Comp. Chem. 2017. 38. 87 

calc exp D 

C-1 134,89 140,41 5,52 

C-2 122,89 125,56 2,67 

C-3 150,17 155,64 5,47 

C-10b 155,82 160,04 4,22 

calc exp D 

C-2 152,45 155,64 3,19 

C-3 120,86 125,09 4,23 

C-4 137,31 140,41 3,10 

C-10b 158,15 160,04 1,89 
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Сопоставление расчетных и экспериментальных спектров ЯМР 

B3LYP/6-311+G(2d,p) // GIAO WP04/6-

311+G(2d,p) / IEFPCM (CHCl3) 

E. Benassi // J. Comp. Chem. 2017. 38. 87 

calc exp D 

C-1 119,90 122,37 2,47 

C-2 145,74 149,84 4,10 

C-4 150,92 155,76 4,84 

calc exp D 

C-1 153,04 155,76 2,72 

C-3 122,65 125,26 2,61 

C-4 120,84 123,64 2,80 
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