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Цианоалкильные группы относятся к важным струк-

турным фрагментам, которые входят в состав значи-

тельного числа фармацевтических препаратов,1 при-

родных веществ,2 а также широко применяются в синте-

тической практике для получения других функцио-

нальных групп.3 В последнее время интенсивно разра-

батываются методы селективного цианоалкилирования 

органических соединений с использованием методик 

активации ацетонитрила и его аналогов сильными 

основаниями4 и переходными металлами.5 При этом не 

теряет своего синтетического значения подход, осно-

ванный на реакции присоединения с декарбоксилиро-

ванием к кратным связям циануксусной кислоты как в 

хиральном, так и в асимметрическом вариантах. Так, 

взаимодействие циануксусных кислот с активирован-

ными кетонами обычно протекает в присутствии 

органических оснований и приводит к α-гидрокси-

β-цианоалкилпроизводным.6 Реакция Манниха циан-

уксусных кислот с ациклическими иминосоединениями 

была использована для синтеза α-амино-β-циано-

алканов,7 а с 3,4-дигидроизохинолинами – для полу-

чения 1-цианометилпроизводных8 как ценных струк-

турных блоков для последующих циклизаций. В свою 

очередь, активированные бензилиденпроизводные9 или 

циклические енамины10 реагируют с циануксусной 

кислотой в присутствии оснований или при повышен-

ной температуре с образованием продуктов присое-

динения по Михаэлю. Обобщение приведенных выше 

данных позволяет сделать вывод, что во всех примерах 

реализовывалось только одно направление циано-

алкилирования, обусловленное строением соответ-

ствующих субстратов. 

Нам предоставлялось целесообразным изучить в 

реакции с циануксусной кислотой гетероциклическую 

систему, содержащую в своей структуре конкурентные 

к нуклеофильному присоединению электрофильные 

связи С=С и С=N. Удобной моделью такой системы 

являются пиримидин-2-оны, содержащие в положении 

С-4 гетероцикла трифторметильную группу, повышаю-

щую электрофильность как азометинового, так и алке-

нильного фрагментов. Ранее для соединений этого ряда 

были обнаружены интересные закономерности нуклео-

фильного присоединения ацетона,11 нитрометана,12 

триметилсилилцианида,13 малоновой кислоты и ее 

ариловых и тиоариловых моноэфиров,14 а также кето-

уксусных кислот.15 
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В представленном сообщении на примере модельной 

реакции 4-(трифторметил)пиримидин-2-она 1а с циан-

уксусной кислотой нами были проведены исследования 

влияния используемого растворителя, температурных 

условий и основания как катализатора на процесс изби-

рательного присоединения по одному из реакционных 

центров (схема 1, табл.1). Методом спектроскопии 

ЯМР 19F реакционной смеси были определены степень 

превращения исходных субстратов 1a–f и процентное 

соотношение региоизомеров 2, 3 a–f (табл. 1, 2). 

Показано, что при кипячении соединения 1а в течение 

6 ч в MeCN с 2 экв. циануксусной кислоты и 0.2 экв. 

Еt3N конверсия субстрата не превышала 5% (опыт 1). 

При проведении реакции в кипящем PhMe (опыт 2) 

наблюдалось полное превращение исходного суб-

страта, однако реакция не отличалась выраженной 

региоселективностью и приводила к смеси продуктов 

цианометилирования с декарбоксилированием по 

Михаэлю 2а и Манниху 3а в примерном соотношении 

3:2. Более селективным оказалось протекание процесса 

в ДМСО при 85 °С. Показано, что характер основания в 

значительной мере влияет на степень превращения 

исходного субстрата, при этом во всех случаях 

превалирует продукт присоединения по атому С-6 

исходного пиримидонового цикла (опыты 3–5). 

Следует также отметить высокую эффективность Et3N, 

наличие которого в реакционной смеси как в каталити-

ческом, так и эквимолярном количестве способствует 

протеканию высокоселективной реакции Михаэля 

(опыты 6, 7). Обнаружено, что отсутствие катализатора 

сказывается как на скорости реакции, так и на регио-

селективности процесса (опыты 8, 9). Даже при 

кипячении в течение 8 ч в диглиме цианометили-

рование соединения 1а протекает не селективно, и в 

реакционной смеси достигается практически одина-

ковое соотношение региоизомеров 2а и 3а (опыт 10). 

Найденные оптимальные условия синтеза соеди-

нения 2а были распространены на реакции циано-

метилирования 4-CF3-пиримидонов 1b–f (схема 2, табл. 2), 

что позволило синтезировать ряд новых функцио-

нальных производных 6-трифторметил-4-цианометил-

тетрагидропиримидин-2-онов 2a–f с высокими выхо-

дами. Примечательно, что при введении в положение 

С-5 пиримидонового цикла метоксикарбонильного 

заместителя (соединения 1e,f) наблюдается умень-

шение выходов целевых соединений 2e,f до 74 и 72% 

соответственно. При этом в реакционной смеси также 

фиксируется увеличение содержания продуктов при-

соединения по Манниху 3е,f до 18–19%. 

Представляется вероятным, что, подобно реакциям с 

малоновой кислотой и ее производными,14 циано-

метилирование пиримидонов 1а–f при катализе осно-

ваниями протекает по схеме присоединение–

декарбоксилирование. При этом стадия присоединения 

к связи С=С реализуется в кинетических условиях и 

сопровождается образованием интермедиата A (схема 2), 

который при температуре 85 °С быстро декарбокси-

лируется в продукты 2а–f. Напротив, взаимодействие 

по связи С=N является термодинамически контро-

лируемым, что на примере соединения 1e было про-

демонстрировано при проведении реакции циано-

метилирования при 50 °С. Обнаружено, что со вре-

менем соотношение региоизомеров 2е:3е изменяется в 

сторону увеличения в реакционной смеси количества 

изомера 3е, которое после 8 ч экспонирования при 98% 

конверсии достигает 30%. 

Учитывая обнаруженный выше (табл. 1, опыт 10) 

пример значительного образования продукта 4-циано-

метилирования 3а в кипящем диглиме и литературные 

данные,8 касающиеся присоединения циануксусной 

кислоты к эндоциклической связи С=N изохинолинов 

при сплавлении реагентов, нами была предпринята 

попытка использовать такие условия для целенаправ-

ленного синтеза региоизомерных продуктов присоеди-

нения по Манниху 3а–f. 

Экспериментально установлено, что сплавление 

субстратов 1a–d с 1.5 экв. циануксусной кислоты при 

170 °С в течение 2 ч осуществляется по схеме регио-

селективного присоединения с декарбоксилированием 

к иминофрагменту и приводит к продуктам по 

Манниху ‒ 4-трифторметил-4-цианометилтетрагидро-

пиримидин-2-онам 3a–d, которые были выделены с 

выходами 55–76%. В свою очередь, цианометилиро-

вание более электрофильных соединений 1e,f про-

текает с 98% региоселективностью уже при 130 °С и 

дает целевые продукты 3e,f с более высокими выхо-

дами (табл. 2). Обнаруженное на указанных примерах 

термическое цианометилирование по связи С=N отли-

чается от такового, реализующегося по связи С=С в 

более мягких условиях (85 °С) и с меньшей (81–82%) 

селективностью. С учетом предложенного ранее меха-

низма присоединения кетокислот к пиперидину и 

Схема 1 

Опыт 
Растворитель 
(температура, 

°C) 

Основание 

(экв.) 

Время, 

ч 

Конверсия,

% 

Соотношение 
региоизомеров

2а:3а 

1 MeCN (82) Et3N (0.2) 6 5 ‒ 

2 PhMe (110) Et3N (0.2) 6 100 62:38 

3 ДМСО (85) DABCO (0.2) 6 60 92:8 

4 ДМСО (85) DBU (0.2) 6 100 96:4 

5 ДМСО (85) Py (0.2) 6 21 77:23 

6 ДМСО (85) Et3N (0.2) 6 100 97:3 

7 ДМСО (85) Et3N (1.0) 6 100 97:3 

8 ДМСО (85) ‒ 8 19 74:26 

9 ДМСО (170) ‒ 8 65 91:9 

10 Диглим (162) ‒ 8 50 52:48 

Таблица 1. Оптимизация условий реакции цианометилирования 

4-(трифторметил)пиримидин-2-она 1а 
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дигидроизохинолину16 логичным представляется 

протекание найденной реакции через синхронное 

шестичленное переходное состояние В (схема 2). 

Спектральные характеристики изомерных тетра-

гидропиримидин-2-онов 2, 3 a–f позволяют надежно 

идентифицировать каждый тип структур. Так, в спект-

рах ЯМР 19F cоединений 2a–f группа CF3, находящаяся 

у тригонального углеродного атома, наблюдается в 

диапазоне –64.8÷–69.7 м. д., а в спектрах ЯМР 19F 

соединений 3a–f, в которых она связана с тетра-

гональным углеродным атомом, проявляется в диапа-

зоне –81.3÷–82.3 м. д. В спектрах ЯМР 13С атомы 

углерода пиримидонового цикла, соседствующие с 

группой CF3, проявляются в виде квартетов для 

соединений 2a–f в интервале 128.8–136.4 м. д. с КССВ 

32.5–37.5 Гц, а для соединений 3a–f – в интервале 60.6–

61.3 м. д. с КССВ 28.8–31.3 Гц. В спектрах ЯМР 1Н 

экзоциклические метиленовые протоны пиримиди-

нонов 2a–f фиксируются в виде двух дублетов дубле-

тов при 2.54–2.79 и 2.64–3.10 м. д., а пиримидинонов 

3a–f ‒ в виде двух дублетов АВ-системы при 2.78–3.00 

и 3.13–3.98 м. д. 

Таким образом, нами найдены условия взаимодей-

ствия 4-(трифторметил)пиримидин-2-онов с циануксус-

ной кислотой, позволяющие осуществлять их регио-

селективное цианометилирование по электрофильным 

связям С=С и С=N и получать с высокими выходами 

новые функциональные производные, перспективные 

оригинальные синтетические блоки. 

Экспериментальная часть 

ИК спектры зарегистрированы на приборе Bruker 

Vertex 70 в таблетках KBr. Спектры ЯМР 1Н и 13С запи-

саны на спектрометре Varian VXR-400 (400 и 126 МГц 

соответственно) в ДМСО-d6 (соединения 1b, 2, 3 a–d) и 

в CDCl3 (соединения 1f, 2, 3 e,f), стандарт ТМС. 

Спектры ЯМР 19F зарегистрированы на спектрометре 

Varian Mercury-400 (377 МГц) в ДМСО-d6 (соединения 

1b, 2, 3 a–d) и в CDCl3 (соединения 1f, 2, 3 e,f), стан-

дарт CFCl3. Масc-спектры записаны на приборе Agilent 

LC/MSD SL; колонка Zorbax SB-C18, 4.6 × 15 мм, 

1.8 мкм (PN 82(c)75-932); растворитель ДМСО, иони-

зация электрораспылением при атмосферном давлении 

(70 эВ). Для колоночной хроматографии использован 

силикагель Merck Si 60 (40–63 мкм). Элементный 

анализ выполнен на приборе PerkinElmer CHN-Analyzer 

серии 2400 в аналитической лаборатории Института 

органической химии НАН Украины. Температуры 

плавления определены на столике Кофлера и не 

исправлены. 

Пиримидоны 1а–d,17 и 1e,f18 синтезированы по лите-

ратурным методам. 

4-Трифторметил-1-этилпиримидин-2(1Н)-он (1b). 

Выход 5.0 г (64%), белый порошок, т. пл. 115–117 °С. 

ИК спектр, ν, см–1: 1725 (С=О). Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. 

(J, Гц): 1.27 (3H, т, 3J = 6.4, CH3); 3.97 (2H, кв, 3J = 6.0, 

СН2); 6.85 (1Н, д, 3J = 6.5, 5-СН); 8.63 (1Н, д, 3J = 6.5, 

6-СН). Спектр ЯМР 13C, δ, м. д. (J, Гц): 14.0; 47.0; 99.3 

(кв, 3JCF = 2.5, С-5); 120.0 (кв, 1JCF = 275.0, CF3); 154.6; 

154.7; 161.3 (кв, 2JCF = 35.0, С-4). Спектр ЯМР 19F, δ, м. д.: 

–70.2 (CF3). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 193 [M+H]+ 

(100). Найдено, %: C 43.50; H 3.72; N 14.78. C7H7F3N2O. 

Вычислено, %: C 43.76; H 3.67; N 14.58. 

Метил-2-оксо-4-трифторметил-1-(4-фторбензил)-

1,2-дигидропиримидин-5-карбоксилат (1f). Выход 

1.2 г (56%), белый порошок, т. пл. 114–117 °С. ИК спектр, 

ν, см–1: 1690 (С=О), 1720 (С=О). Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. 

Схема 2  

Таблица 2. Условия синтеза и выходы соединений 2, 3 a–f 

Соеди- 

нение 
R1 R2 

Tемпе- 

ратура, 
°C 

Время, 

ч 

Соотношение 
региоизомеров 

2:3 

(конверсия, %) 

Выход, 

% 

2a H Me 85 6 96:4 (100) 83 

2b H Et 85 6 95:5 (100) 82 

2c H Allyl 85 6 97:3 (100) 83 

2d H Bn 85 6 97:3 (100) 85 

2e CO2Me 4-MeOC6H4CH2 85 5 82:18 (100) 74 

2f CO2Me 4-FC6H4CH2 85 5 81:19 (100) 72 

3a H Me 170 2 18:82 (88) 55 

3b H Et 170 2 12:88 (92) 65 

3c H Allyl 170 2 6:94 (95) 76 

3d H Bn 170 2 10:90 (95) 70 

3e CO2Me 4-MeOC6H4CH2 130 2 2:98 (95) 80 

3f CO2Me 4-FC6H4CH2 130 2 2:98 (94) 78 
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(J, Гц): 3.86 (3H, с, OСН3); 5.12 (2Н, с, СН2); 7.10 (2Н, т, 
3J = 8.0, Н Ar); 7.40 (2Н, т, 3J = 5.6, Н Ar); 8.48 (1Н, с, 

СН). Спектр ЯМР 13C, δ, м. д. (J, Гц): 53.0; 54.3; 106.8; 

116.6 (д, 2JCF = 22.5); 118.9 (кв, 1JCF = 276.3, CF3); 129.0 

(д, 4JCF = 3.8); 131.0 (д, 3JCF = 8.8); 153.5; 154.4; 160.3 

(кв, 2JCF = 37.5, С-4); 161.5; 163.3 (д, 1JCF = 247.5). 

Спектр ЯМР 19F, δ, м. д.: –67.3 (CF3); –113.6 (CF). Масс-

спектр, m/z (Iотн, %): 331 [M+H]+ (100). Найдено, %: 

C 51.22; H 2.94; 8.60. C14H10F4N2O3. Вычислено, %: 

C 50.92; H 3.05; N 8.48. 

Получение соединений 2а–f (общая методика). 

К раствору 1.7 ммоль 4-трифторметилпиримидин- 

2(1Н)-она 1а–f и 0.047 мл (0.34 ммоль) Et3N в 3 мл 

сухого ДМСО добавляют 0.289 г (3.4 ммоль) циан-

уксусной кислоты и перемешивают при 85 °С в течение 

6 ч (в случае соединений 1a–d) или 5 ч (в случае соеди-

нений 1e,f). Реакционную смесь выливают в 20 мл H2O, 

через 10–15 мин осадок отфильтровывают, промывают 

10 мл H2O, высушивают на воздухе и очищают мето-

дом колоночной хроматографии на силикагеле, элюент 

EtOAc–гексан, 1:1 (для соединений 2a,b), 1:2 (для 

соединений 2c–f). 

2-[3-Метил-2-оксо-6-(трифторметил)-1,2,3,4-тетра-

гидропиримидин-4-ил]ацетонитрил (2а). Выход 309 мг 

(83%), белый порошок, т. пл. 184–186 °С. ИК спектр, 

ν, см–1: 1688 (С=О), 2251 (СN), 3119 (NH). Спектр ЯМР 1H, 

δ, м. д. (J, Гц): 2.79 (1Н, д. д, 2J = 16.8, 3J = 3.2, СН2СН); 

2.86 (3Н, c, 3-СH3); 3.10 (1Н, д. д, 2J = 16.8, 3J = 4.8, 

СН2СН); 4.40–4.52 (1Н, м, 4-СН); 5.45 (1Н, уш. с, 

5-СН); 9.52 (1Н, уш. с, NH). Спектр ЯМР 13C, δ, м. д. 

(J, Гц): 22.9; 32.5; 54.5; 100.0 (кв, 3JCF = 5.0, С-5); 118.1 

(CN); 120.1 (кв, 1JCF = 271.3, СF3); 128.8 (кв, 2JCF = 32.5, 

С-6); 152.1 (C-2). Спектр ЯМР 19F, δ, м. д.: –69.7 (CF3). 

Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 220 [M+H]+ (100), 179  

[M+H‒CH3CN]+ (80). Найдено, %: C 43.64; H 3.48; N 19.36. 

C8H8F3N3O. Вычислено, %: C 43.84; H 3.68; N 19.17. 

2-[2-Оксо-6-(трифторметил)-3-этил-1,2,3,4-тетра-

гидропиримидин-4-ил]ацетонитрил (2b). Выход 325 мг 

(82%), белый порошок, т. пл. 158–159 °С. ИК спектр, 

ν, см–1: 1686 (С=О), 2250 (СN), 3124 (NH). Спектр ЯМР 1H, 

δ, м. д. (J, Гц): 1.07 (3Н, т, 3J = 7.2, СН3СН2); 2.77 (1Н, 

д, 2J = 17.2, СН2СН); 2.98–3.18 (2Н, м, СН2СН, 

СН3СН2); 3.48–3.62 (1Н, м, СН3СН2); 4.42–4.56 (1Н, м, 

4-СН); 5.45 (1Н, уш. с, 5-СН); 9.50 (1Н, уш. с, NH). 

Спектр ЯМР 13C, δ, м. д. (J, Гц): 13.4; 23.9; 39.7; 52.4; 

100.3 (кв, 3JCF = 5.0, С-5); 118.2 (CN); 120.1 (кв, 
1JCF = 271.3, СF3); 128.8 (кв, 2JCF = 35.0, С-6); 151.8 

(C-2). Спектр ЯМР 19F, δ, м. д.: –69.2 (CF3). Масс-спектр, 

m/z (Iотн, %): 234 [M+H]+ (100), 193 [M+H‒CH3CN]+ 

(50). Найдено, %: C 46.52; H 4.48; N 17.95. C9H10F3N3O. 

Вычислено, %: C 46.36; H 4.32; N 18.02. 

2-[2-Оксо-3-(проп-2-ен-1-ил)-6-(трифторметил)-

1,2,3,4-тетрагидропиримидин-4-ил]ацетонитрил (2с). 

Выход 346 мг (83%), белый порошок, т. пл. 110–113 °С. 

ИК спектр, ν, см–1: 1688 (С=О), 2247 (СN), 3120 (NH). 

Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 2.77 (1Н, д. д, 2J = 17.2, 
3J = 3.8, СН2СН); 3.06 (1Н, д. д, 2J = 17.2, 3J = 4.8, 

СН2СН); 3.70 (1Н, д. д, 2J = 15.6, 3J = 6.4, СН2СН=СН2); 

4.26 (1Н, д. д, 2J = 15.6, 3J = 4.8, СН2СН=СН2); 4.34–

4.42 (1Н, м, 4-СН); 5.14–5.30 (2Н, м, СН2СН=СН2); 5.49 

(1Н, уш. с, 5-СН); 5.72–5.86 (1Н, м, СН2СН=СН2); 9.61 

(1Н, уш. с, NH). Спектр ЯМР 13C, δ, м. д. (J, Гц): 19.1; 

46.9; 52.4; 100.4 (кв, 3JCF = 5.0, С-5); 118.0; 118.3 (CN); 

120.2 (кв, 1JCF = 271.3, СF3); 129.0 (кв, 2JCF = 35.0, С-6); 

134.0; 152.0 (C-2). Спектр ЯМР 19F, δ, м. д.: –69.6 (CF3). 

Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 246 [M+H]+ (100), 205  

[M+H‒CH3CN]+ (55). Найдено, %: C 48.72; H 4.28; N 17.36. 

C10H10F3N3O. Вычислено, %: C 48.98; H 4.11; N 17.14. 

2-[3-Бензил-2-оксо-6-(трифторметил)-1,2,3,4-тетра-

гидропиримидин-4-ил]ацетонитрил (2d). Выход 426 мг 

(85%), белый порошок, т. пл. 168–170 °С. ИК спектр, 

ν, см–1: 1684 (С=О), 2247 (СN), 3125 (NH). Спектр ЯМР 1H, 

δ, м. д. (J, Гц): 2.74 (1Н, д. д, 2J = 16.8, 3J = 2.2, СН2СН); 

3.06 (1Н, д. д, 2J = 16.8, 3J = 4.8, СН2СН); 4.24 (1Н, д, 
2J = 15.2, СН2Ph); 4.25–4.34 (1Н, м, 4-СН); 4.96 (1Н, д, 
2J = 15.2, СН2Ph); 5.47 (1Н, д, 3J = 4.0, 5-СН); 7.22–7.44 

(5Н, м, H Рh); 9.72 (1Н, уш. с, NH). Спектр ЯМР 13C, 

δ, м. д. (J, Гц): 23.4; 47.1; 52.3; 100.4 (кв, 3JCF = 5.0, 

С-5); 118.1 (CN); 120.1 (кв, 1JCF = 271.3, СF3); 127.9; 

128.0; 128.9 (кв, 2JCF = 35.0, С-6); 129.1; 137.8; 152.4 

(C-2). Спектр ЯМР 19F, δ, м. д.: –69.0 (CF3). Масс-

спектр, m/z (Iотн, %): 296 [M+H]+ (100). Найдено, %: 

C 57.13; H 4.18; N 14.15. C14H12F3N3O. Вычислено, %: 

C 56.95; H 4.10; N 14.23. 

Метил-3-(4-метоксибензил)-2-оксо-6-(трифтор-

метил)-4-(цианометил)-1,2,3,4-тетрагидропиримидин-

5-карбоксилат (2e). Выход 482 мг (74%), белый 

порошок, т. пл. 187–188 °С. ИК спектр, ν, см–1: 1685 

(С=О), 1713 (C=O), 2249 (СN), 3097 (NH). Спектр ЯМР 1H, 

δ, м. д. (J, Гц): 2.54 (1Н, д. д, 2J = 17.2, 3J = 4.4, СН2СН); 

2.64 (1Н, д. д, 2J = 17.2, 3J = 5.2, СН2СН); 3.79 (3Н, с, 

OСН3); 3.83 (3Н, с, OСН3); 4.51–4.62 (2Н, м, 4-СН, 

СН2Ar); 4.82 (1Н, д, 2J = 15.2, СН2Ar); 6.92 (2Н, д, 3J = 8.8, 

Н Ar); 7.28 (2Н, д, 3J = 8.8, Н Ar); 7.75 (1Н, уш. с, NH). 

Спектр ЯМР 13C, δ, м. д. (J, Гц): 22.4; 49.4; 52.7; 53.0; 

55.3; 103.0 (кв, 3JCF = 1.3, С-5); 114.6; 116.2 (CN); 118.9 

(кв, 1JCF = 275.0, СF3); 127.5, 129.6, 136.3 (кв, 2JCF = 37.5, 

С-6); 151.2 (С-2); 159.8; 162.7 (С=О). Спектр ЯМР 19F, 

δ, м. д.: –64.9 (CF3). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 384 

[M+H]+ (50), 382 [M–H]+ (100). Найдено, %: C 53.43; 

H 4.38; N 10.80. C17H16F3N3O4. Вычислено, %: C 53.27; 

H 4.21; N 10.96. 

Метил-2-оксо-6-(трифторметил)-3-(4-фторбензил)-

4-(цианометил)-1,2,3,4-тетрагидропиримидин-5-карб-

оксилат (2f). Выход 454 мг (72%), белый порошок, 

т. пл. 167–168 °С. ИК спектр, ν, см–1: 1687 (С=О), 1714 

(C=O), 2247 (СN), 3098 (NH). Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. 

(J, Гц): 2.54 (1Н, д. д, 2J = 17.2, 3J = 3.6, СН2СН); 2.67 

(1Н, д. д, 2J = 17.2, 3J = 5.0, СН2СН); 3.77 (3Н, с, ОСН3); 

4.50 (1Н, д, 2J = 15.2, СН2Ar); 4.54–4.58 (1Н, м, 4-СН); 

4.89 (1Н, д, 2J = 15.2, СН2Ar); 7.05 (2Н, т, 3J = 8.0, 

Н Ar); 7.28 (2Н, т, 3J = 5.6, Н Ar); 8.05 (1Н, уш. с, NH). 

Спектр ЯМР 13C, δ, м. д. (J, Гц): 22.5; 49.2; 52.8; 53.3; 

102.9 (кв, 3JCF = 1.3, С-5); 116.2 (CN); 116.2 (д, 2JCF = 21.3); 

118.9 (кв, 1JCF = 275.0, СF3); 130.0 (д, 3JCF = 8.8); 131.5 

(д, 4JCF = 3.8); 136.4 (кв, 2JCF = 37.5, С-6); 151.6 (С-2); 

162.8 (С=О); 162.9 (д, 1JCF = 245.0). Спектр ЯМР 19F, 

δ, м. д.: –64.8 (CF3); –113.7 (CF). Масс-спектр, m/z 
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(Iотн, %): 372 [M+H]+ (100). Найдено, %: C 51.92; H 3.38; 

N 11.48. C16H13F4N3O3. Вычислено, %: C 51.76; H 3.53; 

N 11.32. 

Получение соединений 3а–f (общая методика). В 

течение 2 ч нагревают 0.217 г (2.55 ммоль) циануксус-

ной кислоты при 170 °С и интенсивном перемешива-

нии с 1.7 ммоль 4-трифторметилпиримидин-2(1Н)-она 

1а–d или при 130 °С с 1.28 ммоль 4-трифторметил-

пиримидин-2(1Н)-она 1e,f. Реакционную смесь охлаж-

дают, очищают методом колоночной хроматографии на 

силикагеле, элюент EtOAc–гексан, 1:1 (для соединений 

3a,b), 1:2 (для соединений 3c,d). В случае соединений 

3e,f реакционную смесь растворяют в 40 мл CHCl3 и 

промывают H2O (2 × 15 мл), упаривают при понижен-

ном давлении, очищают методом колоночной хромато-

графии на силикагеле, элюент EtOAc–гексан, 1:2. 

2-[1-Метил-2-оксо-4-(трифторметил)-1,2,3,4-тетра-

гидропиримидин-4-ил]ацетонитрил (3а). Выход 205 мг 

(55%), светло-желтый порошок, т. пл. 110–112 °С. 

ИК спектр, ν, см–1: 1695 (С=О), 2263 (СN), 3109 (NH). 

Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 2.70–3.10 (4Н, м, 

СН2СN, СН3); 3.14 (1Н, д, 2J = 16.8, СН2CN); 4.75 (1Н, 

д, 3J = 7.6, 5-СН); 6.67 (1Н, д, 3J = 7.6, 6-СН); 8.01 (1Н, 

уш. с, NH). Спектр ЯМР 13C, δ, м. д. (J, Гц): 26.1; 34.3; 

60.8 (кв, 2JCF = 30.0, С-4); 92.7; 116.8 (CN); 124.8 (кв, 
1JCF = 286.3, СF3); 136.3; 151.9 (C-2). Спектр ЯМР 19F, 

δ, м. д.: –81.4 (CF3). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 220 

[M+H]+ (100), 179 [M+H‒CH3CN]+ (95). Найдено, %: 

C 43.94; H 3.75; N 19.01. C8H8F3N3O. Вычислено, %: 

C 43.84; H 3.68; N 19.17. 

2-[2-Оксо-4-(трифторметил)-1-этил-1,2,3,4-тетра-

гидропиримидин-4-ил]ацетонитрил (3b). Выход 257 мг 

(65%), светло-желтый порошок, т. пл. 96–97 °С. 

ИК спектр, ν, см–1: 1693 (С=О), 2265 (СN), 3110 (NH). 

Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 1.03 (3H, т, 3J = 6.8, 

СН3СН2); 2.96 (1Н, д, 2J = 16.8, СН2СN); 3.13 (1Н, д, 
2J = 16.8, СН2СN); 3.40–3.54 (2H, м, СН3СН2); 4.77 (1Н, 

д, 3J = 6.8, 5-СН); 6.72 (1Н, д, 3J = 6.8, 6-СН); 7.96 (1Н, 

уш. с, NH). Спектр ЯМР 13C, δ, м. д. (J, Гц): 14.5; 26.1; 

41.5; 60.6 (кв, 2JCF = 28.8, С-4); 93.1; 116.7 (CN); 124.9 

(кв, 1JCF = 286.3, СF3); 135.1; 151.4 (C-2). Спектр ЯМР 19F, 

δ, м. д.: –81.3 (CF3). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 234 

[M+H]+ (100), 193 [M+H‒CH3CN]+ (20). Найдено, %: 

C 46.57; H 4.02; N 18.17. C9H10F3N3O. Вычислено, %: 

C 46.36; H 4.32; N 18.02. 

2-[2-Оксо-1-(проп-2-ен-1-ил)-6-(трифторметил)-

1,2,3,4-тетрагидропиримидин-4-ил]ацетонитрил (3с). 

Выход 317 мг (76%), прозрачное масло. ИК спектр, 

ν, см–1: 1690 (С=О), 2262(СN), 3120 (NH). Спектр ЯМР 1H, 

δ, м. д. (J, Гц): 2.98 (1Н, д, 2J = 17.0, СН2CN); 3.17 (1Н, 

д, 2J = 17.0, СН2CN); 3.98 (1Н, д. д, 2J = 16.5, 3J = 4.5, 

СН2СН=СН2); 4.07 (1Н, д. д, 2J = 16.5, 3J = 4.5, 

СН2СН=СН2); 4.81 (1Н, д. д, 3J = 8.0, 2J = 2.5, 

СН2СН=СН2); 5.06–5.16 (2Н, м, СН2СН=СН2, 5-СН); 

5.73–5.84 (1Н, м, СН2СН=СН2); 6.61 (1Н, д, 3J = 8.0, 

6-СН); 8.08 (1Н, уш. с, NH). Спектр ЯМР 13C, δ, м. д. 

(J, Гц): 26.2; 48.1; 60.7 (кв, 2JCF = 30.0, С-4); 93.2; 116.2; 

116.8 (CN); 124.9 (кв, 1JCF = 286.3, СF3); 134.4; 135.3; 

151.3 (C-2). Спектр ЯМР 19F, δ, м. д.: –82.0 (CF3). Масс-

спектр, m/z (Iотн, %): 246 [M+H]+ (100), 205 [M+H‒CH3CN]+ 

(30). Найдено, %: C 49.11; H 4.20; N 17.06. C10H10F3N3O. 

Вычислено, %: C 48.98; H 4.11; N 17.14. 

2-[1-Бензил-2-оксо-4-(трифторметил)-1,2,3,4-тетра-

гидропиримидин-4-ил]ацетонитрил (3d). Выход 351 мг 

(70%), светло-желтый порошок, т. пл. 160–162 °С. 

ИК спектр, ν, см–1: 1692 (С=О), 2263 (СN), 3108 (NH). 

Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 3.00 (1Н, д, 2J = 16.8, 

СН2СN); 3.18 (1Н, д, 2J = 16.8, СН2СN); 4.56 (1H, д, 
2J = 15.6, СН2Ph); 4.70 (1H, д, 2J = 15.6, СН2Ph); 4.83 

(1Н, д, 3J = 7.6, 5-СН); 6.75 (1Н, д, 3J = 7.6, 6-СН); 7.18–

7.40 (5Н, м, H Ph), 8.16 (1Н, уш. с, NH). Спектр 

ЯМР 13C, δ, м. д. (J, Гц): 26.2; 49.3; 60.8 (кв, 2JCF = 30.0, 

С-4); 93.5; 116.8 (CN); 124.9 (кв, 1JCF = 286.3, СF3); 

127.2; 127.6; 128.9; 135.6; 138.6; 151.7 (C-2). Спектр 

ЯМР 19F, δ, м. д.: –82.0 (CF3). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 

296 [M+H]+ (100). Найдено, %: C 56.70; H 4.20; N 14.03. 

C14H12F3N3O. Вычислено, %: C 56.95; H 4.10; N 14.23. 

Метил-1-(4-метоксибензил)-2-оксо-4-(трифторметил)-

4-(цианометил)-1,2,3,4-тетрагидропиримидин-5-карб-

оксилат (3e). Выход 392 мг (80%), белый порошок, 

т. пл. 133–135 °С. ИК спектр, ν, см–1: 1684 (С=О), 1715 

(C=O), 2259 (СN), 3096 (NH). Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. 

(J, Гц): 2.78 (1Н, д, 2J = 16.8, СН2СN); 3.72 (3Н, с, 

OСН3); 3.78 (3Н, с, OСН3); 3.97 (1Н, д, 2J = 16.8, 

СН2СN); 4.55 (1H, д, 2J = 15.2, СН2Ar); 4.86 (1H, д, 
2J = 15.2, СН2Ar); 6.88 (2Н, д, 3J = 8.8, Н Ar); 6.96 (1Н, 

уш. с, NH); 7.16 (2Н, д, 3J = 8.8, Н Ar); 7.62 (1H, с, 

6-СН). Спектр ЯМР 13C, δ, м. д. (J, Гц): 24.7; 50.5; 52.0; 

55.3; 61.2 (кв, 2JCF = 30.0, С-4); 96.6; 114.5; 114.9 (CN); 

124.2 (кв, 1JCF = 286.3, СF3); 127.4; 128.9; 145.2; 152.1 

(C-2); 159.6; 163.6. Спектр ЯМР 19F, δ, м. д.: –82.3 

(CF3). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 384 [M+H]+ (100). 

Найдено, %: C 53.15; H 4.42; N 10.72. C17H16F3N3O4. 

Вычислено, %: C 53.27; H 4.21; N 10.96. 

Метил-2-оксо-4-(трифторметил)-1-(4-фторбензил)-

4-(цианометил)-1,2,3,4-тетрагидропиримидин-5-карб-

оксилат (3f). Выход 370 мг (78%), белый порошок, 

т. пл. 125–127 °С. ИК спектр, ν, см–1: 1687 (С=О), 1720 

(C=O), 2261 (СN), 3098 (NH). Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. 

(J, Гц): 2.79 (1Н, д, 2J = 16.4, СН2СN); 3.73 (3Н, с, 

OСН3); 3.98 (1Н, д, 2J = 16.4, СН2СN); 4.57 (1H, д, 
2J = 15.2, СН2Ar); 4.90 (1H, д, 2J = 15.2, СН2Ar); 6.82 

(1Н, уш. с, NH); 7.04 (2Н, т, 3J = 8.8, Н Ar); 7.22 (2Н, т, 
3J = 8.8, Н Ar); 7.62 (1H, с, 6-СН). Спектр ЯМР 13C, δ, м. д. 

(J, Гц): 24.9; 50.5; 52.2; 61.3 (кв, 2JCF = 31.3, С-4); 96.8; 

114.8 (CN); 116.1 (д, 2JCF = 22.5), 124.2 (кв, 1JCF = 286.3, 

СF3); 129.2 (д, 3JCF = 8.8); 131.3 (д, 4JCF = 3.8); 145.1; 

151.5 (C-2); 162.7 (д, 1JCF = 246.3); 163.5. Спектр ЯМР 19F, 

δ, м. д.: –81.7 (CF3); –113.5 (F). Масс-спектр, m/z 

(Iотн, %): 372 [M+H]+ (100). Найдено, %: C 51.63; H 3.67; 

N 11.28. C16H13F4N3O3. Вычислено, %: C 51.76; H 3.53; 

N 11.32. 
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