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КОНФОРМАЦИОННОЕ ПОВЕДЕНИЕ 
ГЕКСАГИДРОПИРИМИДИН-2-ОНА,  А  ТАКЖЕ  ЕГО  АММОНИЕВОГО 

И  ОКСОНИЕВОГО  ИОНОВ 
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Замещённые гексагидропиримин-2-оны обладают широким спектром 
биологической активности (радиопротекторы, иммуностимуляторы, регу-
ляторы ЦНС, гербициды, противоопухолевые препараты) и находят при-
менение в тонком органическом синтезе [1–3]. Для молекул этих соеди-
нений характерна сильно уплощенная в гетероатомной части кольца 
форма кресла [4]. В то же время их конформационное поведение прак-
тически не исследовано. В настоящей работе методами HF/6-31G(d) и 
PBE/3z в рамках программного обеспечения HyperChem [5] и ПРИРОДА 
[6], соответственно, впервые изучены конформационные свойства гекса-
гидропиримидин-2-она, а также его аммониевого и оксониевого ионов. 

Установлено, что для молекул исследуемого соединения, как и для цик-
лических карбонатов [7], характерна интерконверсия между двумя выро-
жденными по энергии формами уплощенного кресла через переходное 
состояние (ПС), близкое к 2,5-твист-форме (2,5-Т). 
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Этот процесс отличается относительно невысоким барьером активации, 
близким к рассчитанному для шестичленного циклического карбоната [7]. 

Образование экзотермичных комплексов с протоном в случае аммоние-
вого иона искажает цикл в сторону полукресла (ПК). При этом энергия 
образования оксониевого иона (∆Н) заметно выше, чем аммониевого. 
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Инверсия цикла оксониевого иона подобна интерконверсии кольца 

самого гексагидропиримидин-2-она, однако характеризуется более высо-
ким активационным барьером. 
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В рамках метода PBE/3z конформационное поведение аммониевого 

иона определяется прямой инверсией между двумя вырожденными по 
энергии формами полукресла через переходное состояние несимметрич-
ной ванны (НВ). 

 



 786 

N N

H

H H

N N

H

H HO

O
N

N

H

H

H
O

+

+

+

PBE/3z

E  = 3.1 ккал/моль

ПС:ПK

ПK

HB

 

 
 
В случае приближения HF/6-31G(d) конформационный переход между 

двумя вырожденными по энергии формами полукресла реализуется в две 
стадии через промежуточный минимум: 3,6-твист-форму (3,6-Т) и пере-
ходное состояние, отвечающее конформации полукресла-1 (ПК-1). 
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Полученные результаты показывают, что протонирование молекулы 
гексагидропиримидин-2-она существенно влияет на характер конформа-
ционной изомеризации цикла, изменяя не только его энергетические 
параметры, но и сам маршрут инверсии. 
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8-ХИНОЛИНСЕЛАНИЛХЛОРИД  В  СИНТЕЗЕ 

ПЕРИ-АННЕЛИРОВАННЫХ  СЕЛЕН-,  АЗОТСОДЕРЖАЩИХ  СИСТЕМ 
 

Ключевые слова: алкены, 8-хинолинселанилхлорид, гетероциклизация. 
 

Ранее на основе реакций 8-хинолинсульфенилхлорида с алкенами мы 
синтезировали ряд производных 2,3-дигидро[1,4]тиазино[2,3,4-ij]хиноли-
ния-4 [1–3]. С целью применения разрабатываемой методологии к синтезу 
аналогичных селен-, азотсодержащих гетероциклов в настоящей работе 
получен 8-хинолинселанилхлорид (1) и исследованы его реакции с инде-
ном 2 и стиролом 3. 


