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В статье представлены результаты синтеза хелатированных лантановых, цери-
евых, празеодимовых, неодимовых, самариевых, тербиевых, диспрозиовых, гольмиевых, 
эрбиевых и лютециевых солей хинальдиновой (2-хинолинкарбоновой), 2-фенилхинолин-
4-карбоновой, 4-(гексагидробензо[a]акридин-12-ил)бензойных и эпоксиизоиндол-7-
карбоновых кислот. Состав и строение полученных соединений установлены на основа-
нии данных элементного анализа, ИК-спектроскопии и гравиметрии. Синтезированные 
соединения представляют собой устойчивые, негигроскопичные тугоплавкие вещества, 
плохо растворимые в воде и спиртах, при нагревании растворимые в диметилсульфок-
сиде. Ряд исследованных солей лантана, ниобия, европия и лютеция проявили высокую 
антимикробную активность против штаммов Staphylococcus aureus и Escheriсhia coli. 
Проведено квантово-химическое моделирование пространственной и электронной 
структуры хелатированных солей металлов семейства лантаноидов азотсодержащих 
гетероциклических карбоновых кислот методом HF-3c с использованием программного 
пакета ORCA 6.01. Методом анализа расчетных дескрипторов исследованных молекул, 
а именно: разности энергий граничных орбиталей, дипольных моментов, а также от-
ношения этих величин (I = ∆F / D), разработан удобный способ предварительной оценки 
наиболее и наименее активных соединений, что позволяет оптимизировать процесс по-
иска новых биологически активных веществ.
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диспрозия, гольмия, эрбия, лютеция, инфракрасные спектры, антимикробная ак-
тивность, диффузия в агар, квантово-химическое моделирование. 

ВВЕДЕНИЕ

Ранее нами были синтезированы хела-
тированные медные и цинковые соли азот-
содержащих гетероциклических карбоно-
вых кислот и изучена их антимикробная 
активность по отношению к штаммам куль-
тур Staphylococcus aureus и Escheriсhia coli 
[1]. Из литературных источников известно, 
что биоактивность производных лантана и 
металлов семейства лантаноидов много-
гранна: ионы La3+ могут подавлять рост 
растений, влиять на бактерии, а комплексы 
лантана с лекарственными средствами мо-
гут иметь противовоспалительный эффект, 
но в целом лантан считается малотоксич-
ным для человека [2−10].

В свою очередь, производные карбо-
новых кислот могут быть использованы 
в качестве лигандов для создания био-
логически активных металлокомплек-
сов. Такие комплексы часто проявляют 
повышенную активность по сравнению 
с солями металла, поскольку лиганды 
могут улучшать растворимость, липо-
фильность для лучшего проникновения 
через мембрану и способствовать общей 
стабильности комплекса [8]. Например, 
N-гетероциклические карбоновые кисло-
ты обычно действуют как хелатирующие 
лиганды, связываясь с ионом металла че-
рез более чем один атом (кислород карбок-
сильной группы и атом азота), к тому же 
они зачастую обладают фармакофорными 
свойствами. Металлокомплексы с данны-
ми лигандами представляют интерес для 
исследований в качестве новых перспек-
тивных антибактериальных веществ. Ком-
бинация в одной молекуле различных фар-
макофорных фрагментов (в данном случае 
ионов La3+, Ce3+, Pr3+, Nd3+, Sm3+, Tb3+, Dy3+, 
Ho3+, Er3+, Lu3+ и фрагментов гетероцикли-
ческих соединений) может способствовать 
появлению новых видов биологической 
активности и других полезных свойств, в 
частности, МОФ-подобных структур (от 
английской аббревиатуры metal-organic 
frameworks, MOF) [11].

Целью данной работы являлся син-
тез и изучение антимикробной актив-

ности хелатированных солей хинальди-
новой, 2-фенилхинолин-4-карбоновой, 
4-(гексагидробензо[a]акридин-12-ил)бен-
зойных, эпоксиизоиндол-7-карбоновых 
кислот и следующих металлов: лантана, 
церия, празеодима, неодима, самария, тер-
бия, диспрозия, гольмия, эрбия, лютеция. 

МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ

В качестве исходных соединений для 
синтеза хелатированных солей 7–37 были 
использованы азотсодержащие гетероци-
клические кислоты: хинальдиновая (2-хи-
нолинкарбоновая) 1, 2-фенилхинолин-4-
карбоновая 2, 4-(11-оксо-7,8,9,10,11,12-
гексагидробензо[a ]акридин-12-ил)
бензойная 3, 4-(9,9-диметил-11-оксо-
7,8,9,10,11,12-гексагидробензо[a]акридин-
12-ил)бензойная 4, 6-оксо-3,4,6,6a,7,8-
гексагидро-2H,10bH,8,10a-эпокси[1,3]
оксазино[2,3a]изоиндол-7-карбоновая 5, 
2-(2,3-дихлорбензил)-1-оксо-1,2,3,6,7,7а-
гексагидро-3а,6-эпоксиизоиндол-7-
карбоновая 6 кислоты и соли следую-
щих металлов семейства лантаноидов: 
LaCl3

.7H2O (для синтеза соединений 7−10), 
CeCl3

.7H2O (11−13), Pr(NO3)3
.6H2O (14, 

15), NdCl3
.6H2O (16−19), Sm(NO3)3

.6H2O 
(20−23), Tb(NO3)3

.5H2O (24−26), 
DyCl3

.6H2O (27, 28), Ho(NO3)3
.5H2O (29, 

30), Er(NO3)3
.5H2O (31−34), Lu(NO3)3

.4H2O 
(35−37). Схема синтеза представлена на 
рисунке 1.

Общая методика синтеза соедине-
ний 7−37. Раствор А: растворяли 0,07 г 
(0,003 моль) металлического натрия в 15 мл  
метанола. К полученному раствору при-
бавляли в один прием 0,003 моль карбо-
новой кислоты 1−6 и смесь перемешивали 
30 мин до полного растворения. Раствор Б: 
растворяли 0,001 моль солей 3-валентных 
металлов в 50 мл метанола. Операция В: в 
трехгорлую круглодонную колбу помеща-
ли 50 мл метанола и при перемешивании 
через две капельные воронки одновремен-
но по каплям прибавляли растворы А и Б в 
течение 1 ч. После этого смесь перемеши-
вали еще 2 ч и оставляли на 12 ч при 5 ºС. 
Образовавшиеся осадки отфильтровывали 
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на стеклянном пористом фильтре Шотта, 
промывали вначале холодной водой, что 
необходимо для удаления растворимых со-
лей натрия (3 × 50 мл), затем холодным ме-
танолом (3 × 20 мл) и сушили на воздухе.

Использованные спектрометры для 
записи ИК-спектров (их марки и спец-
ификации), оборудование для проведения 
микроанализов и определения температу-
ры плавления, подробно описаны в работе 
[12]. Далее приведены физико-химические 
характеристики и спектральные данные 
полученных соединений. 

С целью исследования структурных и 
электронных характеристик хелатирован-
ных солей металлов 7−37 было выполнено 
квантово-химическое моделирование ис-
следуемых структур методом HF-3c. Рас-
четы выполнялись на основе метода Хар-
три-Фока с тремя поправками, которые до-
бавляются для коррекции полной энергии 
(путем включения в расчет лондоновского 
дисперсионного взаимодействия, учета 
ошибки суперпозиции базисного набора и 
исправления такого недостатка минималь-
ного базисного набора, как завышенные 
длины химических связей) [13]. Для рас-
четов использовался программный пакет 
ORCA 6.01 [14]. Методом анализа расчет-
ных дескрипторов исследованных моле-

кул, а именно: разности энергий граничных 
орбиталей, дипольных моментов, а также 
отношения этих величин (I = ∆F / D), раз-
работан удобный способ предварительной 
оценки наиболее и наименее активных со-
единений, что позволяет оптимизировать 
процесс поиска новых биологически ак-
тивных веществ [15].

Хинолин-2-карбоксилат лантана 
(III) 7. Масса продукта 1,49 г, выход 92%. 
Т. пл. 318−320 °С. ИК спектр, ν, см-1: 3366, 
3066,  3025, 2922, 2855,1670, 1596, 1567, 
1512, 1462, 1436, 1372, 1333, 1269, 1218, 
1178, 1155, 972,  897, 850, 803, 770, 737, 
643, 626, 602, 497. Найдено, %: С 55,28;  
H 2,85; La 20,86; N 6,20. C30H18LaN3O6. 
Вычислено, %: С 54,98; H 2,77; La 21,19;  
N 6,41. M 655,39.

2-Фенилхинолин-4-карбоксилат 
лантана (III) 8. Масса продукта 4,31 г, 
выход 92%. Т. пл. 277−280 °С. ИК спектр, 
ν, см-1: 3410, 3058, 3037, 2924, 2852,1543, 
1494, 1460, 1426, 1393, 1321, 1235, 1181, 
1155, 1077, 1028,  895, 811, 769, 692, 650, 
567, 516. Найдено, %: С 65,58; H 3,72; La 
15,31; N 4,28. C48H30LaN3O6. Вычислено, %: 
С 65,24; H 3,42; La 15,72; N 4,76. M 883,69.

4 - ( 1 1 - О к с о - 7 , 8 , 9 , 1 0 , 1 1 , 1 2 -
гексагидробензо[a]акридин-12-ил)бен-
зоат лантана (III) 9. Масса продукта 0,75 г,  

CH3ONa

CH3OH
RCO2H RCO2Na

CH3OH, −NaAn
1−6 7−37
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Рисунок 1. – Схема синтеза хелатированных солей металлов 7–37
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выход 92%. Т. пл. ~320  °С.  ИК спектр,  
ν, см-1: 3264, 3187, 3056, 2939, 1584, 1520, 
1489, 1464, 1398, 1281, 1237, 1191,  1141, 
1011, 957, 853, 826, 744, 680, 615, 529, 441. 
Найдено, %: С 69,90; H 4,45; La 10,78; 
N  2,94. C72H54LaN3O9. Вычислено, %:  
С 69,51; H 4,38; La 11,16; N 3,38. M 1244,14.

4 - ( 9 , 9 - Д и м е т и л - 1 1 - о к с о -
7 ,8 ,9 ,10 ,11 ,12-гексагидробензо[a ]
акридин-12-ил)бензоат лантана (III) 
10. Масса продукта 0,83 г, выход 94%.  Т. 
пл. >  320°С. ИК спектр, ν, см-1: 3390, 
3268, 3057, 2954, 2926, 2869, 1585,  1521, 
1487,  1465, 1397, 1238, 1147, 1034, 1017, 
828, 808, 770, 745, 708, 574, 447. Найде-
но, %: С 70,96; H  5,25; La 10,03; N 2,88.  
C78H66LaN3O9. Вычислено, %: С 70,53;  
H 5,01; La 10,46; N 3,16. M 1328,30.

2-Фенилхинолин-4-карбоксилат це-
рия (III) 11. Масса продукта 4,31 г, выход 
92%. Т. пл. 227−229°С. ИК спектр, ν, см-1:  
3405, 3057, 2924, 1633, 1542, 1494, 1459, 
1422, 1392, 1319, 1234, 1181, 1154, 1077, 
1027, 894, 810, 768, 715, 691, 649, 567, 514. 
Найдено, %: С 65,50; H 3,74; Ce 15,44; 
N 4,46.  C48H30CeN3O6. Вычислено, %:  
С 65,15; H 3,42; Ce 15,83; N 4,75. M 884,90.

4 - ( - 1 1 - О к с о - 7 , 8 , 9 , 1 0 , 1 1 , 1 2 -
гексагидробензо[a]акридин-12-ил)бен-
зоат церия (III) 12. Масса продукта 0,8 г,  
выход 96  %. Т. пл. >320°С. ИК спектр,  
ν, см-1: 3389, 3266, 3055, 2928, 1585, 1520, 
1487, 1463, 1398, 1281, 1237, 1191, 1140, 
1011, 956, 904, 853, 826, 744, 680, 632, 616, 
529, 442. Найдено, %: С 69,84; H 4,47; Ce 
10,84; N 2,99. C72H54CeN3O9. Вычисле-
но, %: С  69,44; H 4,37; Ce 11,25; N 3,37.  
M 1245,35.

4 - ( 9 , 9 - Д и м е т и л - 1 1 - о к с о -
7 ,8 ,9 ,10 ,11 ,12-гексагидробензо[a ]
акридин-12-ил)бензоат церия (III) 13. 
Масса продукта 0,79 г, выход 89%. Т. пл. 
>320  °С. ИК спектр, ν, см-1: 3391, 3268, 
3055, 2955, 2925, 2869, 1585, 1521, 1487, 
1464, 1238, 1148, 1018, 829, 808, 746, 574, 
448. Найдено, %: С 70,86; H 5,18; Ce 10,25; 
N 2,80. C78H66CeN3O9. Вычислено, %:  
С 70,47; H 5,00; Ce 10,54; N 3,16. M 1329,51.

2-Фенилхинолин-4-карбоксилат 
празеодима (III) 14. Масса продукта 4,46 г,  
выход 95%. Т. пл. > 320°С. ИК спектр, ν, 
см-1: 3418, 3062, 3033, 2925, 2855, 1618, 
1590, 1532, 1495, 1459, 1425, 1394, 1323, 
1235, 1155, 1026, 812, 766, 700, 651, 567, 
517. Найдено, %: С 65,66; H 3,50; N 4,12; 
Pr 15,47. C48H30N3PrO6. Вычислено, %:  

С 65,09; H 3,41; N 4,74; Pr 15,91. M 885,69.
4 - ( 1 1 - О к с о - 7 , 8 , 9 , 1 0 , 1 1 , 1 2 -

гексагидробензо[a]акридин-12-ил)бен-
зоат празеодима (III) 15. Масса продук-
та 0,78 г, выход 94%. Т. пл. >  320°С. ИК 
спектр, ν, см-1: 3389, 3268, 3190, 3058, 
2927,1584, 1520, 1488, 1463, 1281, 1237, 
1192, 1141, 1012, 826, 744, 530, 442. Най-
дено, %: С 69,87; H 4,49; N 2,90; Pr 11,02. 
C72H54N3PrO9. Вычислено, %: С 69,40;  
H 4,37; N 3,37; Pr 11,31. M 1246,15.

Хинолин-2-карбоксилат неодима 
(III)] 16. Масса продукта 0,41 г, выход 
94%. Т. пл. 240−242 °С. ИК спектр, ν, см-

1: 3059, 2923, 1611, 1560, 1506, 1463, 1401, 
1343, 1216, 1174, 1150, 1115, 959, 899, 854, 
807, 775, 740, 634, 598, 523, 499, 479. Най-
дено, %: С 54,91; H 2,88; N 6,20; Nd 21,18. 
C30H18N3NdO6. Вычислено, %: С 54,54;  
H 2,75; N 6,36; Nd 21,83. M 660,73.

2-Фенилхинолин-4-карбоксилат не-
одима (III) 17. Масса продукта 4,46 г, вы-
ход 95%. Т. пл. > 320°С. ИК спектр, ν, см-1: 
3620, 3062, 3032, 1620, 1590, 1531, 1495, 
1459,1425, 1323, 1235, 1180, 1154, 1080, 
1026, 903, 813, 766, 700, 651, 567, 516, 
409. Найдено, %: С 65,31; H 3,55; N 4,40; 
Nd 15,96. C48H30N3NdO6. Вычислено, %:  
С 64,85; H 3,40; N 4,73; Nd 16,22. M 889,02.

4 - ( 1 1 - О к с о - 7 , 8 , 9 , 1 0 , 1 1 , 1 2 -
гексагидробензо[a]акридин-12-ил)бен-
зоат неодима (III) 18. Масса продукта 0,8 
г, выход 96%. Т. пл. > 320 °С. ИК спектр, 
ν, см-1: 3389, 3266, 3055, 2927, 1632, 1605, 
1585, 1520, 1487, 1463, 1397, 1281, 1236, 
1191, 1139, 1011, 956, 854, 826, 743, 680, 
615, 529, 443. Найдено, %: С 69,47; H 4,50; 
N 2,90; Nd 11,00. C72H54N3NdO9. Вычисле-
но, %: С 69,21; H 4,36; N 3,36; Nd 11,54.  
M 1249,48.

4 - ( 9 , 9 - Д и м е т и л - 1 1 - о к с о -
7 ,8 ,9 ,10 ,11 ,12-гексагидробензо[a ]
акридин-12-ил)бензоат неодима (III) 19. 
Масса продукта 0,79 г, выход 88%. Т. пл. > 
320 °С. ИК спектр, ν, см-1: 3389, 3268, 3055, 
2956, 2926, 2870, 1586, 1520, 1487, 1463, 
1261, 1239, 1148, 1035, 1017, 830, 811, 772, 
746, 575, 449. Найдено, %: С 70,57; H 5,20; 
N 2,85; Nd 10,43. C78H66N3NdO9. Вычисле-
но, %: С 70,25; H 4,99; N 3,15; Nd 10,82.  
M 1333,64.

Хинолин-2-карбоксилат самария 
(III) 20. Масса продукта 0,43 г, выход 94%. 
Т. пл. 234−236 °С. ИК спектр, ν, см-1: 3390, 
2924, 2855, 1613, 1559, 1505, 1463, 1399, 
1343, 1215, 1174, 1150, 1114, 958, 899, 854, 
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806, 775, 740, 633, 597, 523, 498, 478. Най-
дено, %: С 53,76; H 2,84; N 5,70; Sm 22,07. 
C30H18N3SmO6. Вычислено, %: С 54,03;  
H 2,72; N 6,30; Sm 22,55. M 666,85. 

2-Фенилхинолин-4-карбоксилат 
самария (III) 21. Масса продукта 1,06 г, 
выход 89%. Т. пл. > 320 °С. ИК спектр, ν, 
см-1: 3418, 3060, 2924, 2850, 1615, 1588, 
1535, 1495, 1420, 1392, 1323, 1235, 1181, 
1154, 1079, 1025, 812, 768, 695, 651, 567, 
517. Найдено, %: С 64,83; H 3,52; N 4,25; 
Sm 16,32. C48H30N3SmO6. Вычислено, %:  
С 64,41; H 3,38; N 4,69; Sm 16,80. M 95,14.

6-Оксо-3,4,6,6a,7,8-гексагидро-
2H,10bH,8,10a-эпокси[1,3]оксазино[2,3a] 
изоиндол-7-карбоксилат самария (III) 
22. Масса продукта 0,57 г, выход 95%.  
Т. пл. 247−249 °С. ИК спектр, ν, см-1: 3446, 
2926, 2855, 1689, 1593, 1426, 1353, 1295, 
1264, 1222, 1184, 1096, 1059, 1024, 986, 
946, 918, 886, 814, 714, 640, 483. Найде-
но, %: С 48,42; H 4,26; N 4,19; Sm 16,10. 
C36H36N3SmO15. Вычислено, %: С 47,99;  
H 4,03; N 4,66; Sm 16,69. M 901,05.

2 - ( 2 , 3 - Д и х л о р бе н з и л ) - 1 - о кс о -
1,2,3,6,7,7а-гексагидро-3а,6-эпокси-
изоиндол-7-карбоксилат самария (III) 
23. Масса продукта 0,6 г, выход 94%. Т. пл. 
198–200 °С. ИК спектр, ν, см-1: 3418, 3078, 
2924, 1651, 1585, 1478, 1422, 1361, 1308, 
1246, 1220, 1187, 1160, 1091, 1074, 1046, 
984, 956, 930, 881, 846, 784, 737, 711, 617, 
542, 420. Найдено, %: С 47,96; H 3,13; Cl 
17,05; N 3,11; Sm 12,00. C48H36Cl6N3SmO12. 
Вычислено, %: С 47,65; H 3,00; Cl  17,58;  
N 3,47; Sm 12,43. M 1209,96.

Хинолин-2-карбоксилат тербия 
(III)] 24. Масса продукта 0,42 г, выход 
93%. Т. пл. 242–244  °С. ИК спектр, ν, 
см-1: 3059, 1597, 1559, 1505, 1466, 1409, 
1375, 1214, 1174, 1151, 1113, 960, 899, 854, 
805, 777, 740, 631, 597, 523, 497. Найде-
но, %: С 53,76; H 2,85; N 5,70; Tb  23,08.  
C30H18N3TbO6. Вычислено, %: С 53,35;  
H 2,69; N 6,22; Tb 23,53. M 675,41.

[2-Фенилхинолин-4-карбоксилат 
тербия (III) 25. Масса продукта 1,06 г, вы-
ход 93%. Т. пл. > 320 °С. ИК спектр, ν, см-1:  
3609, 3418, 3061, 2924, 1574, 1545, 1495, 
1459, 1425, 1395, 1323, 1236, 1156, 1078, 
1028, 901, 813, 770, 694, 651, 598, 518. Най-
дено, %: С 64,18; H 3,50; N 4,26; Tb 17,13. 
C48H30N3TbO6. Вычислено, %: С 63,80;  
H 3,35; N 4,65; Tb 17,59. M 903,71.

4 - ( 1 1 - О к с о - 7 , 8 , 9 , 1 0 , 1 1 , 1 2 -
гексагидробензо[a]акридин-12-ил)бен-

зоат тербия (III) 26. Масса продукта 0,76 г,  
выход 90%. Т. пл. >320 °С. ИК спектр, ν, см-

1: 3266, 3055, 2928, 1585, 1520, 1487, 1463, 
1398, 1281, 1236, 1191, 1139, 1011, 956, 903, 
856, 826, 744, 680, 632, 615, 529, 443. Най-
дено, %: С 68,84; H 4,48; N 2,86; Tb 12,13. 
C72H54N3TbO9. Вычислено, %: С  68,41;  
H 4,31; N 3,32; Tb 12,57. M 1264,16.

2-Фенилхинолин-4-карбоксилат 
диспрозия (III) 27. Масса продукта 4,36 г, 
выход 91%. Т. пл. 302–305 °С. ИК спектр, 
ν, см-1: 3621, 3418, 3061, 2930, 1616, 1575, 
1545, 1495, 1425, 1395, 1323, 1235, 1155, 
1079, 1027, 902, 812, 769, 694, 651, 568, 
517. Найдено, %: С 63,85; H 3,67; Dy 17,66; 
N 4,27. C48H30DyN3O6. Вычислено, %:  
С 63,54; H 3,33; Dy 17,91; N 4,63. M 907,28.

4 - ( 1 1 - О к с о - 7 , 8 , 9 , 1 0 , 1 1 , 1 2 -
гексагидробензо[a]акридин-12-ил)бен-
зоат диспрозия (III) 28. Масса продукта 
0,8 г, выход 96%. Т. пл. > 320 °С. ИК спектр, 
ν, см-1: 3388, 3265, 3055, 2928,1585, 1520, 
1487, 1463, 1398, 1281, 1236, 1191, 1139, 
1011, 956, 903, 853, 826, 744, 680, 632, 615, 
591, 529, 442. Найдено, %: С 69,75; H 4,48; 
Dy 12,40; N 2,95. C72H54DyN3O9. Вычисле-
но, %: С 68,22; H 4,29; Dy 12,82; N 3,31.  
M 1267,74.

Хинолин-2-карбоксилат гольмия 
(III) 29. Масса продукта 0,43 г, выход 94%. 
Т. пл. 243–245 °С. ИК спектр, ν, см-1: 3411, 
2924, 2855, 1614, 1561, 1505, 1467, 1411, 
1376, 1215, 1176, 1151, 1113, 959, 899, 855, 
805, 778, 741, 631, 597, 523, 498, 401. Най-
дено, %: С 53,12; H 2,80; Ho 24,01; N 5,75. 
C30H18HoN3O6. Вычислено, %: С 52,88;  
H 2,66; Ho 24,20; N 6,17. M 681,42.

2-Фенилхинолин-4-карбоксилат 
гольмия (III) 30. Масса продукта 4,54 г, 
выход 94%. Т. пл. 245–247 °С. ИК спектр, 
ν, см-1: 3059, 3030, 2924, 2854, 1619, 1587, 
1536, 1495, 1459, 1423, 1393, 1322, 1234, 
1180, 1154, 1078, 1025, 901, 812, 767, 693, 
651, 567, 517. Найдено, %: С 63,68; H 3,52; 
Ho 17,76; N 4,32. C48H30HoN3O6. Вычисле-
но, %: С 63,37; H 3,32; Ho 18,13; N 4,62.  
M 909,71.

Хинолин-2-карбоксилат эрбия (III) 
31. Масса продукта 0,42 г, выход 90%.  
Т. пл. 244–246  °С. ИК спектр, ν, см-1: 
3418, 2924, 1615, 1559, 1505, 1466, 1411, 
1374, 1214, 1175, 1151, 1113, 960, 899, 854, 
805, 777, 740, 631, 597, 523, 497. Найде-
но, %: С 52,97; H 2,81; Er  24,03; N 5,82.  
C30H18ErN3O6. Вычислено, %: С 52,70;  
H 2,65; Er 24,46; N 6,15. M 683,75.
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2-Фенилхинолин-4-карбоксилат 
эрбия (III) 32. Масса продукта 4,54 г, 
выход 94%. Т. пл. >  320°С. ИК спектр,  
ν, см-1: 3419, 3061, 2925, 1574, 1545, 
1495, 1428, 1396, 1324, 1236, 1157, 1078, 
1028, 813, 770, 694, 651, 568, 518. Найде-
но, %: С 63,55; H 3,50; Er 18,02; N 4,24.  
C48H30ErN3O6. Вычислено, %: С 63,21;  
H 3,32; Er 18,34; N 4,61. M 912,04.

4 - ( 1 1 - О к с о - 7 , 8 , 9 , 1 0 , 1 1 , 1 2 -
гексагидробензо[a]акридин-12-ил)
бензоат эрбия (III) 33. Масса продукта  
0,83 г, выход 97%. Т. пл. >  320  °С. ИК 
спектр, ν, см-1: 3389, 3267, 3056, 2928, 1604, 
1520, 1488, 1464, 1398, 1281, 1237, 1191, 
1140, 1012, 956, 904, 857, 827, 744, 680, 632, 
616, 530, 444. Найдено, %: С 70,33; H 4,40;  
Er 12,89; N 2,96. C72H54ErN3O9. Вычисле-
но, %: С  67,96; H 4,28; Er 13,14; N 3,30.  
M 1272,49.

4 - ( 9 , 9 - Д и м е т и л - 1 1 - о к с о -
7 ,8 ,9 ,10 ,11 ,12-гексагидробензо[a ]
акридин-12-ил)бензоат эрбия (III) 
34. Масса продукта 0,86 г, выход 95%.  
Т. пл. >  320  °С. ИК спектр, ν, см-1: 3392, 
3271, 3193, 3057, 2956, 2927, 2869, 1605, 
1521, 1487, 1464, 1417, 1398, 1261, 1239, 
1149, 1123, 1035, 1018, 831, 809, 771, 746, 
575, 451. Найдено, %: С 69,38; H 5,03;  
Er 11,99; N 2,84. C78H66ErN3O9. Вычисле-
но, %: С 69,06; H 4,90; Er 12,33; N 3,10.  
M 1356,66.

Хинолин-2-карбоксилат лютеция 
(III) 35. Масса продукта 0,42 г, выход 90%. 
Т. пл. 232–234 °С. ИК спектр, ν, см-1: 3407, 
2924, 2854,1616, 1561, 1507, 1466, 1413, 
1376, 1214, 1176, 1151, 1114, 960, 900, 855, 
805, 776, 632, 599, 522, 497. Найдено, %:  
С 52,42; H 2,80; Lu 24,89; N 5,87. C30H18Lu-
N3O6. Вычислено, %: С 52,11; H 2,62;  
Lu 25,30; N 6,08. M 691,46.

2-Фенилхинолин-4-карбоксилат 
лютеция (III) 36. Масса продукта  
2,36 г, выход 97%. Т. пл. > 320 °С. ИК спектр, 
ν, см-1: 3416, 3058, 2930, 1574, 1543, 1509, 
1494, 1427, 1393, 1321, 1235, 1156, 1077, 
1026, 900, 812, 769, 715, 691, 650, 567, 516, 
404. Найдено, %: С 62,93; H 3,44; Lu 18,75; 
N 4,24. C48H30LuN3O6. Вычислено, %:  
С 62,68; H 3,29; Lu 19,02; N 4,57. M 919,75.

6-Оксо-3,4,6,6a,7,8-гексагидро-
2 H , 1 0 b H , 8 , 1 0 a - э п о к с и [ 1 , 3 ]
оксазино[2,3a]  изоиндол-7-карбоксилат 
лютеция (III) 37. Масса продукта 0,61 г, 
выход 98%. Т. пл. 253–255 °С. ИК спектр, 
ν, см-1: 3408, 2967, 2927, 2867,1686, 1603, 

1432, 1354, 1296, 1222, 1183, 1129, 1097, 
1059, 1024, 986, 946, 917, 885, 851, 813, 
713, 640, 531, 482. Найдено, %: С 47,03; 
H  4,03; Lu 18,60; N 4,17. C36H36LuN3O15. 
Вычислено, %: С 46,71; H 3,92; Lu 18,90; 
N 4,54. M 925,66.

Оценка антимикробной активно-
сти образцов методом диффузии в агар. 
Антимикробная активность образцов не-
которых представителей солей по отно-
шению к штаммам культур Staphylococ-
cus aureus и Escheriсhia coli оценивалась 
по диаметру зон задержки роста тест-
штаммов (мм) вокруг диска, включая диа-
метр самого диска: диаметр зон задержки 
роста меньше 6 мм или сплошной рост в 
чашке оценивали, как отсутствие анти-
бактериальной активности, 7–10 мм –  
слабая активность, 11–15 мм – умеренно 
выраженная активность, свыше 16 мм – 
выраженная. Для сравнительной харак-
теристики антимикробной активности 
использовали диски с антибиотиком (ази-
тромицин) [1].  

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

Состав и строение соединений 7−37 
установлены на основании данных эле-
ментного анализа, ИК-спектроскопии и 
гравиметрии. Синтезированные соедине-
ния представляют собой устойчивые, не-
гигроскопичные тугоплавкие вещества, 
плохо растворимые в воде и спиртах, при 
нагревании растворимые в диметилсуль-
фоксиде.

Данные квантово-химических расче-
тов соединений 7–37 представлены в та-
блице 1. 

Результаты исследования антими-
кробной активности образцов 10, 17, 19, 
32, 35 методом диско-диффузионного ана-
лиза (диффузии в агар) приведены в та-
блице 2. 

Установлено, что хелатированные 
соли данного набора гетероцикличе-
ских карбоновых кислот проявили высо-
кую активность по отношению к штам-
му Staphylococcus aureus. Максимальная 
зона ингибирования наблюдалась у иссле-
дованного на антимикробную активность 
соединения 10 (24 ± 2,0 мм), имеющего 
минимальное значение дескриптора I 
(0,29) (таблицы 1 и 2), что демонстрирует 
довольно высокий потенциал данного ме-
тода для предварительной оценки анти-
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микробной активности новых соедине-
ний путем квантово-химического модели-

Таблица 1. – Данные квантово-химических расчетов соединений 7–37
№ (металл) Ef, а.е. ЕВЗМО, eV ЕНВМО, eV ∆F, eV D, Db I

7 (La) -1779,34459 -9,101 1,974 11,075 9,79 1,13
8 (La) -2463,52593 -8,702 1,762 10,464 11,76 0,89
9 (La) -3603,75523 -7,531 2,257 9,788 36,08 0,27

10 (La) -3836,50670 -7,503 2,300 9,803 33,92 0,29
11 (Ce) -2906,07162 -9,558 2,239 11,797 5,52 2,14
12 (Ce) -4046,23218 -6,371 2,507 8,878 17,12 0,52
13 (Ce) -4279,01623 -7,930 2,522 10,452 19,61 0,53
14 (Pr) -2947,62566 -8,500 1,792 10,292 4,76 2,16
15 (Pr) -4087,85172 -7,480 2,602 10,082 24,72 0,41
16 (Nd) -2307,87208 -9,949 2,356 12,305 9,14 1,35
17 (Nd) -2992,09944 -9,839 1,810 11,649 7,24 1,61
18 (Nd) -4132,28472 -7,735 2,530 10,265 20,05 0,51
19 (Nd) -4365,04005 -7,227 2,474 9,701 20,11 0,48
20 (Sm) -2404,18649 -9,965 2,383 12,348 9,23 1,34
21 (Sm) -3088,39437 -9,532 1,786 11,318 10,21 1,11
22 (Sm) -3309,697158 -9,859 2,479 12,338 14,40 0,86
23 (Sm) -6281,93197 -9,603 2,770 12,373 20,23 0,61
24 (Tb) -2569,00648 -9,106 1,806 10,912 9,95 1,10
25 (Tb) -3253,15311 -8,441 1,885 10,326 2,04 5,06
26 (Tb) -4393,38717 -7,512 2,531 10,043 25,40 0,40
27 (Dy) -3314,15799 -9,837 1,962 11,799 4,82 2,45
28 (Dy) -2760,64960 -9,986 2,430 12,416 9,31 1,33
29 (Ho) -2693,48230 -9,103 1,817 10,920 10,55 1,04
30 (Ho) -3377,64056 -8,526 1,907 10,433 2,87 3,64
31 (Er) -2760,64960 -9,986 2,430 12,416 9,31 1,33
32 (Er) -3444,86297 -9,593 1,950 11,543 5,49 2,10
33 (Er) -4584,84872 -7,804 2,708 10,512 39,64 0,27
34 (Er) -4817,80573 -7,750 2,447 10,197 20,87 0,49
35 (Lu) -2980,65780 -9,135 1,667 10,802 11,20 0,96
36 (Lu) -3664,79553 -8,478 1,775 10,253 2,88 3,56
37 (Lu) -3886,25447 -9,880 2,693 12,573 14,31 0,88

Таблица 2. – Антимикробная активность образцов 10, 17, 19, 32, 35 (мм)
Шифр образца (металл) Staphylococcus aureus Escheriсhia сoli*

10 (La) 24 ± 2,0 −
17 (Nd) 18 ± 2,0 −
19 (Nd) 16 ± 2,0 −
32 (Er) 18 ± 2,0 −
35 (Lu) 20 ± 2,0 −

азитромицин 40,0 ± 2,0 28,0 ± 2,0
Примечание: *для Escheriсhia сoli у образцов 10, 17, 19, 32, 35 измерение зон затруднено 

из-за наложения зон ингибирования (вероятно, из-за множественных активных компонентов или 
особенностей диффузии). 

Примечание: полные энергии системы (Ef, атомные единицы Хартри), энергии высших 
занятых молекулярных орбиталей (ЕВЗМО, eV) и низших вакантных молекулярных орбиталей 
(ЕНВМО, eV), разности энергий ВЗМО и НВМО (∆F, eV), дипольные моменты (D, Db),  
индекс (I).

рования их геометрических параметров и 
электронной структуры. 
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Cинтезированы хелатированные соли 
металлов семейства лантаноидов и фарма-
кофорных азотсодержащих гетероцикли-
ческих карбоновых кислот, перспективные 
для изучения их биологической, в частно-
сти, антибактериальной активности. Ряд 
исследованных солей лантана, ниобия, 
европия и лютеция проявили высокую 
антимикробную активность. Следует под-
черкнуть, что биологический потенциал 
такого рода хелатированных солей ланта-
ноидов не исчерпан. Представляется пер-
спективным исследование этих соедине-
ний и на другие виды активности, напри-
мер, фунгицидную и цитостатическую.

Работа выполнена при финансовой 
поддержке Белорусского республиканско-
го фонда фундаментальных исследований, 
грант Х25-008. 

SUMMARY

E. A. Dikusar, L. N. Filippovich, 
T. P. Akhlamionok, N. V. Bogdanova, 

E. N. Margun, N. A. Zhukovskaya, 
S.G. Stepin, A. L. Pushkarchuk, 

D. V. Ermak, S. A. Kuten 
SYNTHESIS OF CHELATED SALTS 

OF LANTHANIDE FAMILY METALS 
AND NITROGEN-CONTAINING 
HETEROCYCLIC CARBOXYLIC 
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The article presents the results of chelated 
lanthanide, cerium, praseodymium, neody-
mium, samarium, terbium, dysprosium, hol-
mium, erbium, and lutetium salts synthesis of 
quinaldine (2-quinolinecarboxylic), 2-phenyl-
quinoline-4-carboxylic, 4-(hexahydrobenzo[a]
acridin-12-yl)benzoic, and epoxyisoindole-
7-carboxylic acids. The composition and struc-
ture of the obtained compounds were estab-
lished based on data from elemental analysis, 
IR spectroscopy and gravimetry. The synthe-
sized compounds are stable, non-hygroscopic 
refractory substances that are poorly soluble in 
water and alcohols, but are soluble in dimethyl 
sulfoxide when heated. A number of lantha-
num, niobium, europium, and lutetium salts 
showed high antimicrobial activity against 
Staphylococcus aureus and Escherichia coli 
strains. A quantum-chemical simulation of the 
spatial and electronic structure of chelated salts 

of lanthanide family of nitrogen-containing 
heterocyclic carboxylic acids was performed 
using the HF-3c method and the ORCA 6.01 
software package. By analyzing the calculated 
descriptors of the studied molecules, and in 
particular, the energy difference of the bound-
ary orbitals, dipole moments, and the ratio of 
these values (I = ∆F/D), a convenient method 
for pre-evaluating the most and least active 
compounds, which helps optimize the search 
for new biologically active substances was de-
veloped.
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