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TÓM TẮT NHỮNG KẾT LUẬN MỚI CỦA LUẬN ÁN
Luận án đã góp phần tổng hợp và xác định cấu trúc của 49 sản phẩm có khung cấu trúc benzimidazol-2-thion. Theo dữ liệu tra trên SciFinder ngày 27/1/2022, trong số 49 chất tổng hợp được có 17 chất mới.

Nghiên cứu đã tìm ra một phương pháp mới trong tổng hợp các benzimidazol-2-thion, thực hiện bằng cách đun chảy các 1,2-diaminobenzen với thioure, không dùng dung môi. Tìm ra và so sánh hiệu quả một số phương pháp alkyl hóa các benzimidazol-2-thion. Xác định quy luật thế alkyl hoặc acyl trên các vị trí trên vòng benzimidazol-2-thion.
Tất cả 49 dẫn chất tổng hợp được khảo sát hoạt tính kháng khuẩn, kháng nấm trên 2 chủng vi khuẩn Gram (-): Escherichia coli ATCC 25922 và Pseudomonas aeruginosa ATCC 27853; 2 chủng vi khuẩn Gram (+): Staphylococcus aureus đề kháng methicilin (MRSA) ATCC 43300 và Streptococcus faecalis ATCC 29212; nấm men Candida albicans ATCC 10231; 3 chủng nấm sợi Trichophyton mentagrophytes, Trichophyton rubrum và Microsporum gypseum. Thử nghiệm độc tế bào trên các dòng tế bào: HEPG2 (tế bào ung thư gan người), RD (tế bào ung thư cơ vân người), MDA-MB-231 (tế bào ung thư vú người), LLC-PK1 (tế bào thận heo). Nhiều dẫn chất thể hiện tác dụng tốt trên chủng thử nghiệm in vitro.
Nghiên cứu đã tiến hành docking in silico 18 chất có kết quả thử nghiệm tốt in vitro với chủng vi khuẩn MRSA, giải thích cơ chế tác động của nhóm cấu trúc benzimidazol-2-thion, tìm ra mối liên hệ định lượng giữa cấu trúc và tác dụng kháng MRSA.
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SUMMARY OF NEW FINDINGS

The thesis contributed to the synthesis and determination of the structure of 49  benzimidazole-2-thione derivatives. According to data looked up on SciFinder on 27th January 2022, there were 17 new substances among 49 these  benzimidazole-2-thione derivatives.
This study also found a new method for the synthesis of benzimidazole-2-thiones, which is performed by melting 1,2-diaminobenzenes with thiourea, without the use of solvents. This study found and compared the efficiency of alkylation methods of benzimidazole-2-thione derivatives and  found out the alkyl or acyl substitution rule on the positions on the benzimidazole-2-thione frame.

All 49 synthetic derivatives were investigated for their antibacterial and antifungal activities on 2 strains of Gram (-): Escherichia coli ATCC 25922 and Pseudomonas aeruginosa ATCC 27853; 2 strains of Gram (+): Methicillin-resistant Staphylococcus aureus (MRSA) ATCC 43300 and Streptococcus faecalis ATCC 29212; Candida albicans ATCC 10231; 3 strains of filamentous fungi Trichophyton mentagrophytes, Trichophyton rubrum and Microsporum gypseum. Cytotoxicity assay on: HEPG2 (human liver cancer cells), RD (human rhabdomyocarcinoma cells), MDA-MB-231 (human breast cancer cells), LLC-PK1 (pig kidney cells). Many derivatives showed good effects on the test strain in vitro.

The study conducted molecular docking in silico of 18 substances with good in vitro results with MRSA strains, explained the mechanism of anti-MRSA action of the benzimidazole-2-thione structure groups, and found quantitative structure - activity relationship of benzimidazole-2-thione derivatives against MRSA.
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