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PEAKIINMU 1,3,5-TPUASHUHUJIHUTPOD®OPMAJIBJOKCUMOB

3.* BBAUMOJENCTBUE 1,3,5-TPUASHHATHATPO®OPMAJIBIOKCUMOB
C 2®UPOM MAJOHOBOW KHCJOTHI

Peakmus 4-R-6-metokcu-1,3,5-Tprasus-2-mIHATPOPOPMAITBIOKCHUMOB c
METUJIOBBIM 3()UPOM MaTOHOBOM KHCIOTHI IPUBOJUT K 00Pa30BAHUIO LIBUTTEP-HOHHBIX
4-mer-okcukapooHui-3-(4-R-6-metokcu-1,3,5-tpuasun-2-mi)-4,5- IUrHIPOU30KCA30JI-
5-onoB. IlpuBenens! nanHble PCA nBurTep-moHHOTO 3-(4-METOKCH-O-TTUIIEPUANHO-
1,3,5-Tpu-a3uH-2-mi)-4-MEeTOKCUKapOOHWI-4, 5 - TUTHAPOU30KCA30II-5-0Ha.

KuioueBbie cioBa: 3,4-nu3amMeri€HHble 4,5-TUTHPOU30KCa30JI-5-0Hbl, METUIOBBIN
3¢Up MaTOHOBOW KHUCIOTHI, 1,3,5-TpHasHMHWITHATPWIOKCUABI, |,3,5-TpHa3uHUITHATPO-
(hopMaTbIOKCUMBL.

[Ipu petictBuu ocHoBaHwit 1,3,5-TpHasHHIITHUTPOPOPMAIBIOKCUMBI TEHE-
pupyot 1,3,5-TpHasHHUITHUTPUIOKCHBI, CIIOCOOHBIE pearupoBarb C €HOJSATA-
MH JUKETOHOB WJIM KETO3(HPOB MO PEaKUUH AUIONSPHOro [3+2]-uukionpu-
COCIMHEHHA C O0pa30BaHHEM IMPOU3BOIHBIX 3,4,5-TpH3aMEIIEHHOTO H30KCa-
3oma [2]. OpHaKo NPUMEPOB B3aUMOACUCTBHS HHUTPUIOKCHAOB C 3(huUpamu
MaJIOHOBOH KHCJIOTBI MBI HE OOHapyXuiu. [IbITasicb BOCIIOMHUTE 3TOT MpOOed,
MBI HCCIIEAOBANIM peakuuio 1,3,5-TpuasuHuIHUTPOGOpPMAabIOKCHMOB C JHMe-
TUJIOBBIM 3()UPOM MATOHOBOW KUCIIOTHI.

Peaknus 4-R-6-metokcu-1,3,5-tpuasun-2-unaurpodopmansaokcumon la—d
C METWJIOBBIM 3()MpPOM MaJOHOBOW KHCIOTHI 2 B MPUCYTCTBUHU LIENOYH IPO-
TEKaeT uepe3 o0pa3oBaHue psila MHTEPMEINATOB M X B3aHMMOJCHCTBUE MEXKIY
coboii. Ilpu neiictBun ménoun u3 coexamHeHuit la—d o0Opa3yroTcs HUTPWI-
OKCHIBI, a U3 coeluHeHus 2 — KapOaHMOH. WX B3ammopelcTBHE MO peakLuH
JOUIOJISIPHOTO [3+2]-IMKIONPUCOSIMHEHHS IPUBOAUT K OTLICIUIEHUIO METaHO-
Jla ¥ 3aMBIKaHUIO HMKJa u3o0kcasoina. [locie oOpaboTku KuCIoTONH 00pa3yroTcs
uBuTTEp-MOHHBIE 3-(4-R-6-MeTokcu-1,3,5-TpruaznH-2-mi)-4-MeTOKCUKapOOHHMII-
4,5-puruapousokcazon-5-oHsl 3a—d ¢ Berxogom 59-75%.

* Coobmienue 2 cm. [1].
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1,3 aR'=NMe,, bR= N . ¢R=N , dR=N 0

[Mornomnienne kapOOHUJIBHBIX TPYMI B H30Kcazonax 3a—d MposBiseTCs
B BUJIE OJHOM momockl B obmacti 1716—1720 cm'. YepeaHenne n HeKOTOPoe
CHIDKEHHE YacTOThI TIOTJIOMICHUS] KapOOHWIIBHBIX TPYNH B coequHEHMsIX 3a—d
B CpaBHEHUU C 5-metui-3-(4-R-6-merokcu-1,3,5-Tpuasun-2-min)-4-3ToKCUKap-
Oonmnm3okcazonamMu [2] 00yclOBIEHO, BEPOSITHO, YMEHBIICHHEM KPaTHOCTH
cBszeit C=0 kapOOHHMIIBHBIX TPYII, KOTOPOE MOKHO OTOOPA3HTh MPeIeTbHBIMH
cTpykTrypamu 3A-D:
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[lonTBepxaeHne CTpOeHHUS MOTYyUYEHHBIX COEIWHEHHH W OTHECeHHe CHUTHa-
noB 'H 1 PC (cMm. Ta6n. 1) GbIo BBIIONTHEHB! HA OCHOBAHHH NAHHBIX CIIEKTPOB
SAMP 'H, "C wu naBymepHBIX HpOTOH-yrimepomHbix Koppemsuuii (gs-HMBC,
gs-HSQC). B uyacTHOCTH, MOXXHO OTMETHUTH HaJM4YHMe KPOCC-TIHMKOB, 00YCIIOB-
JICHHBIX JAIBHUMHU B3aumojeiictBusiMu atomMoB C(2), C(4) TpmasmHOBOTO
UKJIa, KapOOHMIIFHOTO aTOMa yIJIepoa CI0KHOA(UPHON TPYNITBI ¥ TPOTOHOB
COOTBETCTBYIOIINX 3aMECTUTENIEH, YTO OJHO3HAYHO TO3BOJMJIO CHAETaTh HX
oTHeceHHe. Jl0Ka3aTeabCTBOM HaJIM4UMs KapOaHHMOHHOTO IeHTpa Ha atome C(4)
[IMKJIa U30KCa30J1a CIYKAT XUMHISCKHUA cABUT 76—80 M. 1., XapakTEpHBIN s
sp’-ruGpuaHOro atoma yriepona. CMelleHHe CHTHAIA 3TOTO aTOMa B CIIEKTPE
SIMP °C B cunpHOe mose mo cpaBHeHHIO ¢ 5-MeTui-3-(4-R-6-metokcu-1,3,5-
TpHa3UH-2-111)-4-3TOKCUKapOOHMIIN30KCA3071aMU COCTABISIET MpUMeEpHO 29-32 M.
1. (6 C(4) = 108-109 M. 1.). [Tomumo sToro B cmekrpax gs-HSQC arom C(4)
IIUKJIa M30KCa30J1a HE UMEeT KaKuX-JIM0O0 KPOCC-MMKOB C MPOTOHAMH, YTO TAKKE
MOATBEPKIAAET OTCYTCTBHE KOBAJCHTHOM CBS3U C MPOTOHAMH H €ro KapOaHHOH-
HBII Xapaxrep.

Crpoenne m3okcaszona 3¢ nmoarsepxaeHo MeronoMm PCA (pucyHok, Tabm. 2—4).

MonekyisipHas CTpyKTypa 3-(4-MeTOKCH-6-UIIepuaAnHO-1,3,5-Tpra3un-2-ui)-
4-MeTOKCHKApOOHMI-4,5- U U IPOU30KCca301-5-0Ha 3¢
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Jnnel cBsseii (d) coenunenus 3¢

Tabnuma 2

CBs3b d A CBs3b d A
N(D)-C(2) 1.356(2) C(10)-C(11) 1.513(3)
N(1)-C(6) 1.348(2) C(11)-C(12) 1.512(3)
N(5)-C(4) 1.367(2) C(6)-C(15) 1.480(2)
N(5)-C(6) 1.304(2) C(15)-N(17) 1.309(2)
N(3)-C(2) 1.297(2) O(18)-N(17) 1.404(2)
N(3)-C(4) 1.360(2) 0(18)-C(19) 1.402(2)
O(13)-C(2) 1.309(2) 0O(19)-C(19) 1.215(2)
0(13)-C(14) 1.452(2) C(20)-C(19) 1.426(2)
C(4)-N(7) 1.324(2) C(20)-C(21) 1.427(2)
N(7)-C(8) 1.475(2) 0(22)-C(21) 1.335(2)
N(7)-C(12) 1.468(2) 0(22)-C(23) 1.440(2)
C(8)-C(9) 1.500(3) 0(21)-C(21) 1.235(2)
C(9)-C(10) 1.508(3) C(15)-C(20) 1.427(2)

Tabnuma 3
BanentHble yribl (®) coequHeHHs 3¢
Vron o, Tpaf. Vron , Tpa.
C(2)-N(1)-C(6) 117.82(11) C(12)-N(7)-C(8) 114.66(13)
C(2)-N(3)-C(4) 115.45(12) N(1)-C(6)-C(15) 117.26(10)
C(4)-N(5)-C(6) 115.58(11) N(5)-C(6)-C(15) 119.68(11)
N(1)-C(6)-N(5) 123.06(12) C(6)-C(15)-N(17) 115.43(11)
N(1)-C(2)-N(3) 123.46(12) C(6)-C(15)-C(20) 131.33(11)
N(3)-C(4)-N(5) 124.61(11) C(15)-N(17)-0(18) 105.92(10)
C(2)-0(13)-C(14) 117.48(11) N(17)-0(18)-C(19) 110.56(10)
O(13)-C(2)-N(1) 113.12(11) O(18)-C(19)-0(19) 118.61(13)
0(13)-C(2)-N(3) 123.41(13) O(18)-C(19)-C(20) 105.80(11)
N(3)-C(4)-N(7) 117.80(12) O(19)-C(19)-C(20) 135.59(12)
C(4)-N(7)-C(8) 122.19(13) N(17)-C(15)-C(20) 113.17(12)
N(5)-C(4)-N(7) 117.59(12) C(19)-C(20)-C(15) 104.53(11)
C(4)-N(7)-C(12) 123.04(12) C(15)-C(20)-C(21) 130.72(12)
N(7)-C(8)-C(9) 111.26(15) C(19)-C(20)-C(21) 124.74(12)
C(8)-C(9)-C(10) 111.39(15) C(20)-C(21)-0(21) 126.09(12)
C(9)-C(10)-C(11) 110.38(16) C(20)-C(21)-0(22) 113.84(11)
C(10)-C(11)-C(12) 111.37(16) C(21)-0(22)-C(23) 116.28(12)
C(11)-C(12)-N(7) 109.89(14) O(21)-C(21)-0(22) 120.06(12)

Tabnuma 4
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TopcuonHbIe yriibl (0) coenuHenus 3¢

VYron 0, rpan. Yron 0, rpan.
C(14)-0(13)-C(2)-N(3) 1.6(2) N(1)-C(6)-C(15)-C(20) -2.2(2)
C(14)-0O(13)-C(2)-N(1) -177.4(1) N(1)-C(6)-C(15)-N(17) —-179.0(1)
O(13)-C(2)-N(3)-C(4) -179.9(1) N(5)-C(6)-C(15)-N(17) 0.7(2)
O(13)-C(2)-N(1)-C(6) -179.1(1) N(5)-C(6)-C(15)-C(20) 177.5(1)
C(2)-N(3)-C(4)-N(5) -0.5(2) C(6)-C(15)-C(20)-C(21) 2.4(2)
N(B)-C(4)-N(5)-C(6) 1.0(2) C(6)-C(15)-N(17)-0(18) 177.5(1)
C(4)-N(5)-C(6)-N(1) -0.0(2) C(6)-C(15)-C(20)-C(19) —-176.0(1)
N(5)-C(6)-N(1)-C(2) -1.3(2) C(15)-N(17)-0(18)-C(19) -1.1(1)
C(6)-N(1)-C(2)-N(3) 1.9(2) N(17)-0(18)-C(19)-0(19) -178.1(1)
N(1)-C(2)-N(3)-C(4) -1.0(2) N(17)-0(18)-C(19)-C(20) 1.6(1)
N(B3)-C(4)-N(7)-C(8) -6.1(2) O(18)-C(19)-C(20)-C(21) —-180.0(1)
N(B)»-C(4)-N(7)-C(12) 178.1(1) O(18)-C(19)-C(20)—C(15) -1.4(1)
N(5)»-C(4)-N(7)-C(12) -2.5(2) C(15)-C(20)-C(19)-0(19) 178.2(2)
N(5)-C(4)-N(7)-C(8) 173.4(1) C(15)-C(20)-C(21)-0(22) —-176.6(1)
C(4)-N(7)-C(8)-C(9) 129.7(2) C(19)-C(20)-C(15)-N(17) 0.8(2)
C(4)-N(7)-C(12)-C(11) 129.3(2) C(20)-C(21)-0(22)—C(23) 175.7(1)
N(7)-C(12)-C(11)-C(10) 55.02) C(15)-C(20)-C(21)-0O(21) 3.7(2)
C(12)-C(11)-C(10)-C(9) 56.2(2) C(19)-C(20)-C(21)-0O(21) -178.1(1)
C(11)-C(10)-C(9)-C(8) —55.0(2) C(19)-C(20)-C(21)-0(22) 1.5(2)
C(10)-C(9)-C(8)-N(7) 53.2(2) O(21)-C(21)-C(20)-C(19) -178.1(1)
C(9)-C(8)-N(7)-C(12) —54.1(2) C(21)-C(20)-C(19)-0O(19) —0.3(3)
C(8)-N(7)-C(12)-C(11) 54.6(2) O(21)-C(21)-C(20)—-C(15) 3.7(2)

HecmoTpsi Ha Hanmuuue 3aMecTHTENss B ITOJIOKEHHHM 4 IHUKIIA H30KCa3oia
(cpaBuenne c panHeIMH PCA sTmimoBoro sdupa S-merni-3-(4-meTokcu-6-
nUppoIUanHMII-1,3,5-Tpua3un-2-uin)u30Kkca3oi-4-kapOoOHOBOM  KHCIOThI  [2]),
BCSl MOJIEKYJIa TUIOCKasl 38 UCKIIOUSHHEM IHIIEPUAMHOBOTO IHKIIA, UMEIOIETO
KOHQOpManui Kpecio. [InaHapHOCTh MOJIEKYJIBI JOCTUTAETCS 33 CUET BHYTpPH-
MoJeKyJsipHoi  BogopoaHoi cBsizu O(21)-H(1)-N(1) (mapamerpsr Bomopoa-
noit cesu: N(1)-H(1) 0.972, H(1)--O(21) 1.616, N(1)--O(21) 2.567 A, yron
N(1)-H(1)--O(21) 165.72°). Hwukn 1,3,5-TpuasuHa cuMMeTpuyHO aedopmu-
posan: csasu C(2)-N(3) u C(6)-N(5) ykxopouens! 10 1.290-1.310 A; crsasu
C(4)-N(3), C(4)-N(5), C(2)-N(1) u C(6)-N(1) ysenuuens mo 1.35-1.37 A.
Atom C(20), Ha KOTOPOM B OCHOBHOM COCPENOTOYEH OTPUIATENbHBINA 3apsil,
AMEET IUIOCKYI0 TPUTOHAIBHYI0 KoH(purypanutoo: Bce cBs3u C(15)-C(20),
C(21)-C(20) u C(19)-C(20) omunakoBsl (1.427 A); OTKIOHEHME BENMUHHEI
yriaoB ot 120° (C(15)-C(20)-C(21) 130.72°, C(21)-C(20)-C(19) 124.74° n
C(19)-C(20)—C(15) 104.53°) cBs3ano ¢ tem, uro arom C(20) sBISETCS 9aCThHIO
UKIIMYECKOM CHCTEMBI H30KCa30JIa.
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SKCIIEPUMEHTAJIBHASI YACTb

UK cmektpsl 3ammcansl Ha crektpodoromerpe Avatar 360ESP B tabmetkax KBr,
ciektpsl SIMP 'H u C - na cnexrpomerpe Bruker Avance II (400 u 100 MI'i; coor-
BerctBeHHO) B JIMCO-dg, BHyTpeHHuii crtangapr TMC. DieMeHTHBI aHanu3
BBINOJIHEH Ha npubope Eurovector EA 3000.

PeHTreHOCTPYKTYpHBI aHaau3 coeguHeHus 3¢ BomoiHEH rnpu 20° Ha aBTOMAa-
tnaeckoM udpaxromerpe Bruker Smart APEX2 (A MoKa, rpaduToBsIii MOHOXpOMa-
TOp, O-CKAaHUPOBAHKE). YUET MOTIIOLICHHUS HE IPOBOIMIICS BBHIY €ro Manoctu. CTpyk-
Typa pacimudpoBaHa npsiMbiM MeTozoM 1o nporpamme SIR [3] m yrouHeHa BHauaie
B U30TPOITHOM, 3aT€M B aHM30TPOITHOM Npuoimkenun o nporpamme SHELXL-97 [4].
KoopauHaTel aTOMOB BOIOpPO/Ia BBISBICHBI U3 Pa3HOCTHBIX psifoB Pypbe M yTOUHEHBI
n3oTpomHO. Bee pacu€rer mpoBeeHs! ¢ moMombio mporpamm WinGX [5] u APEX2 [6].
PucyHox u aHanu3 BOJOPOJHBIX CBSI3€H BBINOJHEHBI C MOMOIIBIO MPOrPaMMBI
PLATON [7].

Kpucramner coenuaenus 3¢: 6eciBeTHbIE, TPO3payHbIe PU3MATHUECKHE, TPUKINH-
uwie; C4H;sNsOs, M = 33533, a = 7.0908(5), b = 10.5571(7), ¢ =11.1432(8) A,
o =98.552(1), B = 107.493(1), y = 97.187 (1)°, ¥ ="773.88(9) A°, dypru = 1.44 T/eM’, Z=2,

npoctpancTBenHas rpymma P 1. Yron ckanuposanus 2.0° < 0 < 27.0°. M3mepeno 3361
He3aBucuMoe orpaxenue, 2806 uz koropwix ¢ I > 2c(l). Yuér nornomeHus He
nposozuics BBuLy ero mamoctd (W(Mo) = 0.112 cm'). OxoHuaTeNnbHBIE 3HAUYCHHS
(axTOpoB PacxomUMOCTH Rops= 0.037 1 Ryops = 0.0978 mo 2806 pedirekcam.

HccnenoBanne MOHOKpHUCTaUIa coeAuHeHus 3¢ npoBeieHo B OTAeNeHUN PEHTI€HO-
CTPYKTYpHBIX HccienoBannii LlenTtpa xomekrusHoro noss3zoanust LIKIT CALL na 6aze
JlabopaTtopru audpakmoHHBIX MeTonoB uccienoBanust NODX mm. A. E. ApOy3osa
KHII PAH.

KoopauHaTel aTOMOB M CTPYKTYPHBIE MapaMeTpbl COCIUHEHHSI 3¢ JCTTOHUPOBAHBI
B KemOpnmkckom 6anke cTpyKTypHBIX qaHHBIX (nenmoreHT CCDC 736560).

Coenunenns la—d cunresupoBaHsl o Metonuke [8]. 5-Metuin-3-(4-R-6-meTokcu-
1,3,5-Tpua3un-2-mi)-4-3TOKCUKapOOHMITH30KCA30JIbI CHHTE3HPOBAHBI IO MeTOAMKE [1].

LBuTTep-uoHHbI 3-(4-ITUMeTHIAMUHO-6-MeTOKCcH-1,3,5-TpHa3un-2-ui)-4-meT-
OKCHUKApPOOHUI-4,5-Turuapon3okcasoi-S-on (3a). K pacteopy 1.6 r (4 mMMomb)
rugpokcuaa HaTpus B 20 mMi MeraHona mpu 20-25 °C u nepeMeIrBaHuM MPUINBAIOT
2.30 mi (2 MMOJIB) METHIIOBOTO 3(Hpa MaJIOHOBOM KUCIIOTHI, 3aTeM J100aBisioT 2.42 T
(1 mmonp) coennuenus 1a. Peakunonnyro maccy Beiep:kuBarot mpu 20-25 °C u mepe-
MEIIMBAHUH JI0 HCUE3HOBEHHS HCXOHOro coenuuenus 1a, no nanaeM TCX (14— 14
30 muH). [locine okOHYAHMS BBHIIEP)KUBAHUS PEAKIIMOHHYIO MAaccy OXJakaarT mo 5—10
°C, BBINABIIHN 0CaJOK OTQIIBTPOBBIBAIOT M MPOMBIBAIOT 5 MJI XOJIOJHOTO METaHOIA.
Oca-110k pacTBopsitoT B 20 MJI BOJBI, MOAKHUCISIOT pa30aBIICHHON COJISTHON KHCIIOTO,
BBIMTaB-MIAN 0ca oK 3a OTQHIBTPOBHIBAIOT, IPOMBIBAIOT XOJIOAHOM Bomoi. Beixom 2.12
r (72%). T. 1. 175-177 °C (c pasn.). MK crektp, v, cm 't 3018, 2958, 1720, 1648,
1618, 1502, 1467, 1413, 1214, 1193, 1083, 1024, 935, 906, 885, 781, 732. Cnektp
SAMP 'H, 5, m. 1. (J, Tm): 3.21 u 3.23 (6H, asa ¢, NCH3); 3.51 (3H, ¢, COOCH;); 3.99
(3H, ¢, OCH3); 11.07 (ym. ¢, NH"). Haiineno, %: C 44.88; H 4.28; N 23.60.
C11H13N;50s. Beruucaeno, %: C 44.75; H 4.44; N 23.72.

LBuTTep-noHHbIi 3-(6-MeTOKCH-4-UPPOIMIUHII-1,3,5-TpHa3nH-2-WiT)-4-MeT-
OKCHKApOOHMI-4,5-Turnapou3okca3on-5-on (3b) nonyyaror aHaioruyHo usz 2.68 r
(1 mmonp) coemmuenus 1b. Bexoxm 1.90 r (59%). T. mn. 140-142 °C (c pasmn.).
UK crextp, v, cM : 2958, 2887, 2439, 1716, 1648, 1608, 1500, 1459, 1378, 1213,
1122, 1078, 1037, 1027, 908, 885, 781, 659. Cuextp SIMP 'H, &, m. 1. (J, 'm): 1.96
(4H, m, CHy); 3.55 (3H, ¢, COOCHs;); 3.61 (4H, 1, J = 8.0, NCH,); 4.02 (3H, ¢, OCH;);
10.13 (1H, ym. ¢, NH"). Haiineno, %: C 48.54; H 4.87; N 21.91. C;3H;5N;Os.
Brruucneno, %: C 48.60; H4.71; N 21.80.
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IBuTTEp-UOHHBIH 3-(6-MeTOKCH-4-MUuNepuanHO-1,3,5-TpUa3uH-2-1i1)-4-MeTOK-
CUKApPOOHMI-4,5-TUTHAPON30KCA30/1-5-0H (3¢) monmywyaroT aHamornyHo u3 2.82T
(1 mmonb) coemmuenust lc. Bexom 2.25 r (67%). T. mn. 145-147 °C (c pasn).
UK crextp, v, cM ' 3432, 3012, 2863, 1718, 1710, 1652, 1612, 1560, 1498, 1467,
1450, 1382, 1290, 1214, 1180, 1153, 1093, 1035, 910, 779, 673. Cuextp SIMP 'H, &, M. 1.:
1.08-1.15 (6H, M, CH,); 3.53 (3H, ¢, COOCHs;); 3.87 (4H, m, NCH,); 4.00 (3H, c,
OCHa); 11.83 (yur ¢, NH"). Haiineno, %: C 50.32; H 5.17; N 20.75. C4,H;;N;Os.
Brruncneno, %: C 50.15; H5.11; N 20.89.

LBuTTep-uoHHbIi  3-(6-MeToKCcH-4-MoOpdoauHo-1,3,5-Tpuasun-2-u1)-4-MeToK-
cuKapooHuI-4,5-quruapousokcazon-5-on (3d) nmomyyaror aHamornyHo u3 2.84 r
(1 mmonp) coemmuenns 1d. Bexom 2.53 t (75%). T. mm. 155-157 °C (c pasn).
UK crextp, v, cM ' 3012, 2954, 2860, 1718, 1646, 1602, 1500, 1465, 1448, 1380,
1303, 1284, 1211, 1116, 1078, 1016, 904, 881, 783, 622. Cuexrp SIMP 'H, &, m. 1.:
3.51 (3H, ¢, COOCHj;); 3.66-3.84 (8H, m, NCH,CH,0); 3.97 (3H, ¢, OCH3); 10.50
(ym. c, NH"). Haitneno, %: C 46.13; H 4.41; N 20.57. C3H;sNsOs. Beraucneno, %:
C46.29; H 4.48; N 20.76.
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	Подтверждение строения полученных соединений и отнесение сигна-лов 1Н и 13С (см. табл. 1) было выполнены на основании данных спектров ЯМР 1Н, 13С и двумерных протон-углеродных корреляций (gs-HMBC, gsHSQC). В частности, можно отметить наличие кросс-пиков, обуслов-ленных дальними взаимодействиями атомов С(2), С(4) триазинового цикла, карбонильного атома углерода сложноэфирной группы и протонов соответствующих заместителей, что однозначно позволило сделать их отнесение. Доказательством наличия карбанионного центра на атоме С(4) цикла изоксазола служит химический сдвиг 76–80 м. д.,  характерный для sp3-гибридного атома углерода. Смещение сигнала этого атома в спектре  ЯМР 13С в сильное поле по сравнению с 5-метил-3-(4-R-6-метокси-1,3,5-триазин-2-ил)-4-этоксикарбонилизоксазолами составляет примерно 29–32 м. д. (δ С(4) = 108–109 м. д.). Помимо этого в спектрах gs-HSQC атом С(4) цикла изоксазола не имеет каких-либо кросс-пиков с протонами, что также подтверждает отсутствие ковалентной связи с протонами и его карбанион-ный характер.
	Строение изоксазола 3c подтверждено методом РСА (рисунок, табл. 2–4).
	Молекулярная структура 3-(4-метокси-6-пиперидино-1,3,5-триазин-2-ил)-4метоксикарбонил-4,5-дигидроизоксазол-5-она  3с
	Несмотря на наличие заместителя в положении 4 цикла изоксазола (сравнение с данными РСА этилового эфира 5-метил-3-(4-метокси-6-пирролидинил-1,3,5-триазин-2-ил)изоксазол-4-карбоновой кислоты [2]), вся молекула плоская за исключением пиперидинового цикла, имеющего конформацию кресло. Планарность молекулы достигается за счёт внутри-молекулярной  водородной связи О(21)–Н(1)–N(1) (параметры водород-ной связи: N(1)–H(1) 0.972, H(1)···O(21) 1.616, N(1)···O(21) 2.567 Å, угол N(1)–H(1)···O(21) 165.72º). Цикл 1,3,5-триазина симметрично деформи-рован: связи С(2)–N(3) и C(6)–N(5) укорочены до 1.290–1.310 Å; связи С(4)–N(3), C(4)–N(5), C(2)–N(1) и C(6)–N(1) увеличены до 1.35–1.37 Å. Атом С(20), на котором в основном сосредоточен отрицательный заряд, имеет плоскую тригональную конфигурацию: все связи С(15)–С(20), С(21)–С(20) и С(19)–С(20) одинаковы (1.427 Å); отклонение величины углов от 120° (С(15)–С(20)–С(21) 130.72°, С(21)–С(20)–С(19) 124.74° и С(19)–С(20)–С(15) 104.53°) связано с тем, что атом С(20) является частью циклической системы изоксазола.
	ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ  ЧАСТЬ
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