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Азот- и серосодержащие гетероциклические соеди-

нения широко распространены в природе и исполь-

зуются для создания библиотек синтетических биоло-

гически активных соединений. 

Гетероциклическая система тиазола является извест-

ным, доступным и, как следствие, широко исполь-

зуемым фармакофором в синтезе соединений с широ-

ким спектром фармакологической активности.1 Многие 

из них в настоящее время находятся на различных 

этапах доклинических испытаний или уже включены в 

медицинскую практику в качестве антимикробных 

(сульфатиазол, пенициллин и его полусинтетические 

аналоги),2 противопаразитарных (тиабендазол),3 нейро-

тропных (эпалрестат)4 и противовоспалительных (дарбу-

фелон)5 препаратов (рис. 1). Гетероаннелированные 

производные тиазола – тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазины – 

обладают также противотуберкулезной,6 антиВИЧ7 и 

противораковой активностью.7a 

Предыдущие исследования противоопухолевой 

активности имидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазинов 

(рис. 1) позволили выявить ряд соединений, обла-

дающих высокой цитотоксичностью в отношении ряда 

линий опухолевых клеток человека.8 При этом допол-

нительная функционализация тиазольного фрагмента 

трициклической системы ароматическими или гетеро-

ароматическими заместителями способствовала усиле-

нию цитотоксических свойств соответствующих структур. 
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Рисунок 1. Природные и синтетические биологически актив-

ные соединения, содержащие тиазольный цикл. 
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Эффективным подходом к построению тиазольного 

цикла являются реакции циклоконденсации тиоамидов 

или тиомочевин, в том числе их циклических аналогов, 

с диэлектрофильными реагентами, такими как ацетилен-

дикарбоксилаты,9 галогенуксусные кислоты и их 

производные,10 α-галогенкетоны и альдегиды,11 произ-

водные щавелевой кислоты12 и другие. 

В случае использования несимметричных субстра-

тов формирование тиазольного цикла часто протекает 

неселективно, что приводит к образованию смесей 

региоизомерных продуктов.13 Поэтому разработка мето-

дов селективного синтеза поликонденсированных гетеро-

циклических соединений, содержащих тиазольный 

цикл, является важной задачей. 

В настоящей работе предложен метод синтеза новых 

имидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазинов на основе 

аннелирования имидазо[4,5-e][1,2,4]триазин-3-тионов с 

фенацилбромидами по реакции Ганча. В качестве модель-

ного эксперимента была выбрана реакция 5,7-диметил-

3-тиоксоимидазо[4,5-e][1,2,4]триазин-6-она 1a с фенацил-

бромидом (2a) (табл. 1). Наибольший выход гидро-

бромида 3a (81%) наблюдался при кипячении исход-

ных соединений 1a и 2a в MeOH в течение 12 ч (табл. 1, 

опыт 2). 

Уменьшение или увеличение продолжительности 

реакции, а также замена MeOH на EtOH приводили к 

снижению выхода целевого соединения 3a, а при про-

ведении реакции при комнатной температуре или в при-

сутствии эквивалентного количества AcONa образо-

вание имидазотиазолотриазина вовсе не наблюдалось. 

Аналогичные циклизации с участием других имидазо-

триазинтионов 1b–j, а также замещенных по бензоль-

ному циклу фенацилбромидов 2b,c (схема 1) протекали 

в схожих условиях, однако в случае соединений 3b–f,i,j 

и 3m–r в течение более длительного времени – 24 и 

48 ч соответственно, и приводили к гидробромидам 

7-арилимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазинов 3b–r 

с хорошими выходами. 

На двух примерах показана возможность удаления 

гидробромида из синтезированных соединений 3a,d и 

получения трициклических структур в виде свободных 

оснований. Ранее было показано,8c что для нейтра-

лизации солей близких по строению имидазотиазоло-

триазинов удобно использовать Et3N без дополнитель-

ного растворителя. Перемешивание гидробромида 3a 

Таблица 1. Оптимизация условий реакции циклизации 

имидазотриазинтиона 1a с фенацилбромидом 2a* 

Опыт 
Раство- 

ритель 
Основание 

Темпе- 

ратура 

Время, 

ч 

Выход 

соединения 
3a, % 

1 MeOH – Комн. т. 12 – 

2 MeOH – Кипячение 12 81 

3 MeOH – Кипячение 18 79 

4 MeOH 1 экв. NaOAc Кипячение 12 – 

5 EtOH – Кипячение 4 18 

6 EtOH – Кипячение 12 77 

* Условия реакции: перемешивание 1 ммоль соединения 1a и 1 ммоль 
соединения 2a в 5 мл растворителя. 

Схема 1 
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в Et3N при комнатной температуре в течение 30 мин 

действительно привело к выделению основания 4a 

с выходом 62% (схема 2). Нейтрализация дифенилзаме-

щенного аналога 3d требовала более длительного пере-

мешивания реакционной смеси – 4 ч, вероятно, ввиду 

стерического экранирования фенильными группами атома 

триазинового цикла N-4. Тем не менее соответствую-

щий продукт 4b выделен с высоким выходом 94%. 

Строение гидробромида 3d дополнительно под-

тверждено данными рентгеноструктурного исследо-

вания (рис. 3). 

Таким образом, были подобраны простые условия 

региоселективного образования новых производных 

имидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b]триазина в виде гидро-

бромидов, изучена возможность их выделения в виде 

свободных оснований. Разработанный метод является 

универсальным для широкого круга субстратов и 

реагентов. 

Экспериментальная часть 

ИК спектры зарегистрированы на приборе Bruker 

ALPHA в таблетках с KBr. Спектры ЯМР 1H и 13C 

зарегистрированы на спектрометрах Bruker AM 300 

(300 и 75 МГц соответственно), Bruker AV 300 (300 и 

75 МГц соответственно) и Bruker DRX-500 (500 и 

125 МГц соответственно) в ДМСО-d6, внутренний 

стандарт – сигналы остаточных протонов дейтеро-

растворителя (2.50 м. д. для ядер 1Н и 39.5 м. д. для 

ядер 13С). Масс-спектры высокого разрешения были 

записаны на приборе Bruker micrOTOF II, ионизация 

электрораспылением, в режиме регистрации положи-

тельных ионов (напряжение на капилляре 4500 В). 

Диапазон сканирования масс от 50 до 3000 Да, кали-

бровка – внешняя или внутренняя (Electrospray 

Calibrant Solution, Fluka), шприцевой ввод соединений 

в растворах MeCN или MeOH, скорость потока 

3 мкл·мин–1, газ-распылитель – азот (4 л·мин–1), темпе-

ратура интерфейса 180°C. Температуры плавления 

определены на микроблоке Boetius. 

Исходные имидазотриазинтионы 1a–j получены по 

разработанным ранее методикам.8a,14 

Синтез гидробромидов имидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b]-

[1,2,4]триазинов 3a–r (общая методика). Смесь 

1 ммоль имидазотриазинтиона 1a–j и 1 ммоль фенацил-

бромида 2a–c в 5 мл MeOH кипятят в течение 12–48 ч. 

Реакционную смесь охлаждают до комнатной темпе-

ратуры, выпавший осадок отфильтровывают, промы-

вают 2 мл MeOH и сушат на воздухе. 

Строение полученных соединений подтверждено 

данными ИК спектроскопии, спектроскопии ЯМР 1H и 
13C, а также масс-спектрометрии высокого разрешения. 

В спектрах ЯМР 1H гидробромидов 3a–r, зарегистри-

рованных в ДМСО-d6, наблюдаются характерные 

сигналы протонированной группы =NH+ – уширенный 

синглет при 10.85–11.28 м. д., а также сигнал 

винильного протона тиазольного цикла – синглет при 

7.16–7.42 м. д. В спектрах ЯМР 1H свободных 

оснований 4a,b синглет винильного атома водорода 

наблюдается при 6.23 и 6.39 м. д. соответственно. 

В двумерном эксперименте NOESY, проведенном 

для структур 3m и 4a, присутствуют кросс-пики 

сигналов протонов в орто-положении фенильного 

цикла и атомов водорода групп 9-NH и 6-СH (рис. 2), 

что указывает на образование имидазо[4,5-e]тиазоло-

[3,2-b][1,2,4]триазинов 3 линейного строения. В гипо-

тетическом варианте образования изомерной гетеро-

циклической системы имидазо[4,5-e]тиазоло[2,3-c]-

[1,2,4]триазина 5 или 6 ангулярного строения взаимо-

действия атомов водорода фенильного цикла и группы 

NH наблюдаться бы не могли (рис. 2). 

Схема 2 

Рисунок 2. Корреляции в спектрах NOESY соединений 3m и 

4a и гипотетические изомерные им структуры 5 и 6. 

Рисунок 3. Молекулярная структура соединения 3d в кристалле 

с атомами, представленными эллипсоидами тепловых колеба-

ний с вероятностью 50%. 
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Гидробромид 1,3-диметил-7-фенил-3,3a,9,9a-тетра-

гидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазин- 

2(1H)-она (3a). Время реакции 12 ч. Выход 309 мг 

(81%), коричневый порошок, т. пл. 191–192°C. ИК спектр, 

ν, см–1: 3118 (NH), 3062, 3016 (Ar), 2925, 2804 (Alk, 

C=N+), 1961, 1883 (Ar), 1729 (C=O), 1599 (C=C–S). 

Спектр ЯМР 1H (300 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 2.49 (3H, с, 

NCH3); 2.83 (3H, с, NCH3); 5.20–5.40 (2H, м, 3a,9a-CH); 

7.26 (1H, с, =CH); 7.50–7.58 (3H, м, Н-2,4,6 Ph); 7.59–

7.65 (2H, м, Н-3,5 Ph); 7.68 (1H, д, J = 2.0, NH); 11.12 

(1H, уш. с, NH+). Спектр ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д.: 

27.5 (NCH3); 28.1 (NCH3); 63.9 (C-3a); 68.4 (C-9a); 104.4 

(=CH); 127.1 (C-1 Ph); 128.5, 129.1 (C-2,3,5,6 Ph); 130.0 

(C-4 Ph); 140.0 (C-7); 157.6 (2-C=O); 165.1 (4a-C=N). 

Найдено, m/z: 302.1079 [M+H]+. C14H16N5OS. Вычис-

лено, m/z: 302.1070. 

Гидробромид 7-фенил-1,3-диэтил-3,3a,9,9a-тетра-

гидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазин- 

2(1H)-она (3b). Время реакции 24 ч. Выход 303 мг 

(74%), коричневый порошок, т. пл. 216–217°C. ИК спектр, 

ν, см–1: 3195 (NH), 3082 (Ar), 2975, 2928, 2876 (Alk, 

C=N+), 1961 (Ar), 1697 (C=O), 1567, 1553 (C=C–S). 

Спектр ЯМР 1H (500 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 0.78 (3H, т, 

J = 7.2, CH3); 1.12 (3H, т, J = 7.2, CH3); 2.79–2.91 (1H, м, 

NCH2); 2.99–3.10 (1H, м, NCH2); 3.11–3.21 (1H, м, 

NCH2); 3.38–3.50 (1H, м, NCH2); 5.33–5.48 (2H, м, 

3a,9a-CH); 7.28 (1H, с, =CH); 7.47–7.59 (3H, м, Н-3–5 Ph); 

7.60–7.71 (3H, м, Н-2,6 Ph, NH); 10.96 (1H, с, NH+). 

Спектр ЯМР 13C (125 МГц), δ, м. д.: 12.4 (CH3); 13.2 

(CH3); 35.1 (NCH2); 35.7 (NCH2); 62.2 (C-3a); 66.7 (C-9a); 

104.6 (=CH); 127.2 (C-1 Ph); 128.6, 129.3 (C-2,3,5,6 Ph); 

130.1 (C-4 Ph); 140.2 (C-7); 156.8 (2-C=O); 165.3 

(4a-C=N). Найдено, m/z: 330.1381 [M+H]+. C16H20N5OS. 

Вычислено, m/z: 330.1383.  

Гидробромид 1,3-дипропил-7-фенил-3,3a,9,9a-тетра-

гидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазин- 

2(1H)-она (3c). Время реакции 24 ч. Выход 272 мг (62%), 

серый порошок, т. пл. 203–204°C. ИК спектр, ν, см–1: 

3111 (NH), 3084 (Ar), 2960, 2929, 2872 (Alk, C=N+), 

1738, 1718 (C=O), 1594 (C=C–S). Спектр ЯМР 1H 

(300 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 0.53 (3H, т, J = 7.3, CH3); 0.84 

(3H, т, J = 7.3, CH3); 1.00–1.23 (2H, м, CH2); 1.40–1.69 

(2H, м, CH2); 2.70–2.98 (2H, м, NCH2); 3.02–3.16 (1H, м, 

NCH2); 3.21–3.31 (1H, м, NCH2); 5.21–5.50 (2H, м, 

3a,9a-CH); 7.27 (1H, с, =CH); 7.51–7.77 (6H, м, Н-2–6 Ph, 

NH); 11.04 (1H, уш. с, NH+). Спектр ЯМР 13C (150 МГц), 

δ, м. д.: 10.8 (CH3); 11.1 (CH3); 20.3 (CH2); 20.6 (CH2); 

41.7 (NCH2); 42.7 (NCH2); 62.4 (C-3a); 67.2 (C-9a); 104.4 

(=CH); 127.2 (C-1 Ph); 128.5, 129.2 (C-2,3,5,6 Ph); 130.1 

(C-4 Ph); 140.1 (C-7); 157.3 (2-C=O); 165.0 (4a-C=N). 

Найдено, m/z: 358.1698 [M+H]+. C18H24N5OS. Вычис-

лено, m/z: 358.1696. 

Гидробромид 1,3-диметил-3a,7,9a-трифенил-3,3a,9,9a-

тетрагидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазин-

2(1H)-она (3d). Время реакции 24 ч. Выход 496 мг (93%), 

белый порошок, т. пл. 247–248°C. ИК спектр, ν, см–1: 

3113 (NH), 3056, 3037 (Ar), 2960, 2868, 2828, 2762 (Alk, 

C=N+), 1727 (C=O), 1595 (C=C–S). Спектр ЯМР 1H 

(300 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 2.29 (3H, с, NCH3); 2.73 (3H, 

с, NCH3); 6.86 (2H, д, J = 7.2, H Ph); 7.17–7.27 (8H, м, 

=CH, H Ph); 7.44 (1H, уш. с, H Ph); 7.51–7.52 (3H, м, 

H Ph); 7.79–7.81 (2H, с, H Ph); 8.52 (1H, уш. с, NH); 

11.58 (1H, уш. с, NH+). Спектр ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д.: 

25.8 (NCH3); 26.5 (NCH3); 83.5, 83.7 (C-3a,9a); 105.1 

(=CH); 125.8, 126.8, 127.9, 128.4, 128.6, 129.0, 129.2, 

129.4, 130.2, 132.1, 133.0 (С Ph); 140.0 (C-7); 157.3 (2-

C=O); 164.3 (4a-C=N). Найдено, m/z: 454.1712 [M+H]+. 

C26H24N5OS. Вычислено, m/z: 454.1696. 

Гидробромид 1-метил-3,7-дифенил-3,3a,9,9a-тетра-

гидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазин- 

2(1H)-она (3e). Время реакции 24 ч. Выход 400 мг (90%), 

желто-зеленый порошок, т. пл. 260–261°C. ИК спектр, 

ν, см–1: 3082 (NH), 2932, 2900 (Alk, C=N+), 1957, 1897, 

1876, 1820 (Ar), 1728 (C=O), 1586 (C=C–S). Спектр 

ЯМР 1H (300 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 2.60 (3H, с, NCH3); 

5.48 (1H, д. д, J = 7.2,  J = 2.8, 9a-CH); 6.09 (1H, д, J = 7.4, 

3a-CH); 7.21 (1H, т, J = 7.4, Н-4 Ph); 7.29 (1H, с, =CH); 

7.45 (2H, т, J = 7.9, Н-3,5 Ph); 7.54–7.59 (2H, м, Н-2,6 Ph); 

7.60–7.72 (5H, м, H-2–6 Ph); 7.82 (1H, д, J = 2.8, NH); 

10.89 (1H, уш. с, NH+). Спектр ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д.: 

27.9 (NCH3); 61.7, 67.3 (C-3a,9a); 104.7 (=CH); 120.6 

(C-3,5 Ph); 124.3 (C-4 Ph); 127.0 (C-1 Ph); 128.5, 129.1, 

129.2 (2C-2,6 Ph, C-3,5 Ph); 130.1 (C-4 Ph); 136.6 (C-1 Ph); 

140.0 (C-7); 155.1 (2-C=O); 164.8 (4a-C=N). Найдено, m/z: 

364.1222 [M+H]+. C19H18N5OS. Вычислено, m/z: 364.1226. 

Гидробромид 3,7-дифенил-1-этил-3,3a,9,9a-тетра-

гидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазин- 

2(1H)-она (3f). Время реакции 24 ч. Выход 385 мг (84%), 

темно-зеленый порошок, т. пл. 237–238°C. ИК спектр, 

ν, см–1: 3085 (NH), 3041 (Ar), 2986, 2944, 2896 (Alk, 

C=N+), 1957, 1898, 1877, 1820 (Ar), 1734 (C=O), 1581 

(C=C–S). Спектр ЯМР 1H (300 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 

0.88 (3H, т, J = 7.2, CH3); 2.89–3.01 (1H, м, NCH2); 3.12–

3.24 (1H, м, NCH2); 5.59 (1H, д. д, J = 7.2, J = 3.2, 

9a-CH); 6.08 (1H, д, J = 7.2, 3a-CH); 7.21 (1H, т, J = 7.3, 

Н-4 Ph); 7.29 (1H, с, =CH); 7.45 (2H, т, J = 8.0, Н-3,5 Ph); 

7.51–7.59 (3H, м, H-3–5 Ph); 7.60–7.65 (2H, м, Н-2,6 Ph); 

7.66–7.72 (2H, м, H-2,6 Ph); 7.87 (1H, д, J = 3.2, NH); 

10.91 (1H, уш. с, NH+). Спектр ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д.: 

12.2 (CH3); 35.7 (NCH2); 62.0, 65.3 (C-3a,9a); 104.7 

(=CH); 120.6 (C-3,5 Ph); 124.3 (C-4 Ph); 127.1 (C-1 Ph); 

128.5, 129.1, 129.2 (2C-2,6 Ph, C-3,5 Ph); 130.1 (C-4 Ph); 

136.6 (C-1 Ph); 140.0 (C-7); 154.6 (2-C=O); 164.7 (4a-C=N). 

Найдено, m/z: 378.1377 [M+H]+. C20H20N5OS. Вычис-

лено, m/z: 378.1383. 

Гидробромид 1,3-диметил-7-фенил-3,3a,9,9a-тетра-

гидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазин- 

2(1H)-тиона (3g). Время реакции 12 ч. Выход 199 мг 

(50%), бежевый порошок, т. пл. 233–234°C. ИК спектр, 

ν, см–1: 3118 (NH), 3054, 3010 (Ar), 2902, 2835, 2799 

(Alk, C=N+), 1970, 1907, 1832, 1782, 1728 (Ar), 1593 

(C=C–S), 1328 (C=S). Спектр ЯМР 1H (300 МГц), δ, м. д. 

(J, Гц): 2.77 (3H, с, NCH3); 3.13 (3H, с, NCH3); 5.57 (1H, 

д, J = 8.1, 3a-CH); 5.65 (1H, д. д, J = 8.2, J = 2.8, 9a-CH); 

7.29 (1H, с, =CH); 7.50–7.67 (5H, м, H-2-6 Ph); 7.81 (1H, 

д, J = 2.8, NH); 11.17 (1H, уш. с, NH+). Спектр ЯМР 13C 

(75 МГц), δ, м. д.: 31.5 (NCH3); 31.6 (NCH3); 65.6, 71.6 

(C-3a,9a); 105.0 (=CH); 127.0 (C-1 Ph); 128.7, 129.3 
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(C-2,3,5,6 Ph); 130.3 (C-4 Ph); 140.1 (C-7); 165.8 (4a-C=N); 

182.7 (2-C=S). Найдено, m/z: 318.0842 [M+H]+. C14H16N5S2. 

Вычислено, m/z: 318.0842.  

Гидробромид 7-фенил-1,3-диэтил-3,3a,9,9a-тетра-

гидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазин- 

2(1H)-тиона (3h). Время реакции 12 ч. Выход 285 мг 

(67%), фиолетовый порошок, т. пл. 165–166°C. ИК спектр, 

ν, см–1: 3081 (NH), 3051 (Ar), 2976, 2915, 2821, 2790 

(Alk, C=N+), 1825, 1729, 1696 (Ar), 1601 (C=C–S), 1319 

(C=S). Спектр ЯМР 1H (300 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 0.86 

(3H, т, J = 7.1, CH3); 1.19 (3H, т, J = 7.1, CH3); 3.00–3.21 

(1H, м, NCH2); 3.40–3.63 (2H, м, NCH2); 3.78–4.00 (1H, 

м, NCH2); 5.64 (1H, д, J = 8.2, 3a-CH); 5.74 (1H, д. д, J = 

8.4, J = 3.3, 9a-CH); 7.32 (1H, с, =CH); 7.50–7.70 (5H, м,  

H-2–6 Ph); 7.73 (1H, д, J = 3.4, NH); 11.13 (1H, уш. с, 

NH+). Спектр ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д.: 11.5 (CH3); 

12.5 (CH3); 38.5 (NCH2); 38.6 (NCH2); 63.9, 69.9 

(C-3a,9a); 105.1 (=CH); 126.9 (C-1 Ph); 128.5, 129.2 

(C-2,3,5,6 Ph); 130.1 (C-4 Ph); 140.1 (C-7); 165.8 

(4a-C=N); 181.0 (2-C=S). Найдено, m/z: 346.1161 [M+H]+. 

C16H20N5S2. Вычислено, m/z: 346.1155.  

Гидробромид 1-метил-3,7-дифенил-3,3a,9,9a-тетра-

гидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазин- 

2(1H)-тиона (3i). Время реакции 24 ч. Выход 303 мг 

(66%), бежевый порошок, т. пл. 269–270°C. ИК спектр, 

ν, см–1: 3104 (NH), 3079, 3054 (Ar), 2973, 2913 (Alk, 

C=N+), 1954, 1880, 1794, 1746 (Ar), 1588 (C=C–S), 1387 

(C=S). Спектр ЯМР 1H (300 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 2.95 

(3H, с, NCH3); 5.84 (1H, д. д, J = 8.0, J = 3.2, 9a-CH); 

6.10 (1H, д, J = 8.1, 3a-CH); 7.36 (1H, с, =CH); 7.39–7.60 

(8H, м, H-2,6, 2H-3,5 Ph, 2H-4 Ph); 7.66–7.68 (2H, м, 

H-2,6 Ph); 7.80 (1H, д, J = 3.1, NH); 10.89 (1H, уш. с, 

NH+). Спектр ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д.: 31.5 (NCH3); 

65.9, 71.7 (C-3a,9a); 105.1 (=CH); 126.9 (C-1 Ph); 127.6 

(C-4 Ph); 128.0, 128.5, 129.0, 129.2 (2C-2,6 Ph, 2C-3,5 Ph); 

130.2 (C-4 Ph); 136.9 (C-1 Ph); 140.2 (C-7); 166.2 

(4a-C=N); 181.6 (2-C=S). Найдено, m/z: 380.0997 [M+H]+. 

C19H18N5S2. Вычислено, m/z: 380.0998. 

Гидробромид 3,7-дифенил-1-этил-3,3a,9,9a-тетра-

гидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазин- 

2(1H)-тиона (3j). Время реакции 24 ч. Выход 332 мг 

(70%), коричневый порошок, т. пл. 244–245°C. ИК спектр, 

ν, см–1: 3075 (NH, Ar), 2986, 2917, 2852, 2820, 2792, 

2759 (Alk, C=N+), 1954, 1896, 1814, 1736 (Ar), 1576 

(C=C–S), 1382 (C=S). Спектр ЯМР 1H (300 МГц), δ, м. д. 

(J, Гц): 0.97 (3H, т, J = 7.1, CH3); 3.23–3.38 (1H, м, 

NCH2); 3.61–3.72 (1H, м, NCH2); 5.89 (1H, д. д, J = 7.9, 

J = 4.2, 9a-CH); 6.09 (1H, д, J = 8.0, 3a-CH); 7.30–7.43 

(2H, м, =CH, H-4 Ph); 7.44–7.60 (7H, м, H-2–6 Ph, H-3,5 Ph); 

7.63–7.74 (2H, м, H-2,6 Ph); 7.79 (1H, д, J = 4.2, NH); 

10.89 (1H, уш. с, NH+). Спектр ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д.: 

11.6 (CH3); 39.0 (NCH2); 66.2, 69.6 (C-3a,9a); 105.2 

(=CH); 126.9 (C-1 Ph); 127.6 (C-4 Ph); 128.0, 128.5, 

128.9, 129.2 (2C-2,6 Ph, 2C-3,5 Ph); 130.2 (C-4 Ph); 136.8 

(C-1 Ph); 140.2 (C-7); 165.9 (4a-C=N); 180.8 (2-C=S). 

Найдено, m/z: 394.1158 [M+H]+. C20H20N5S2. Вычислено, m/z: 

394.1155. 

Гидробромид 1,3-диметил-7-(4-метоксифенил)-

3,3a,9,9a-тетрагидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]-

триазин-2(1H)-она (3k). Время реакции 12 ч. Выход 

367 мг (89%), темно-серый порошок, т. пл. 220–221°C. 

ИК спектр, ν, см–1: 3106 (NH), 3089 (Ar), 2924, 2834 

(Alk, C=N+), 1919, 1896 (Ar), 1726 (C=O), 1586 (C=C–S), 

1250 (OCH3). Спектр ЯМР 1H (300 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 

2.49 (3H, с, NCH3); 2.82 (3H, с, NCH3); 3.83 (3H, с, 

OCH3); 5.20–5.40 (2H, м, 3a,9a-CH); 7.00–7.12 (2H, м, 

H-3,5 Ar); 7.16 (1H, с, =CH); 7.53–7.72 (3H, м, H-2,6 Ar, 

NH); 11.03 (1H, уш. с, NH+). Спектр ЯМР 13C (75 МГц), 

δ, м. д.: 27.4 (NCH3); 28.0 (NCH3); 55.3 (OCH3); 64.0, 

68.4 (C-3a,9a); 103.0 (=CH); 114.0 (C-3,5 Ar); 119.2 (C-1 Ar); 

130.6 (C-2,6 Ar); 139.9 (C-7); 157.5 (2-C=O); 160.5 

(C-4 Ar); 165.0 (4a-C=N). Найдено, m/z: 332.1179 [M+H]+. 

C15H18N5O2S. Вычислено, m/z: 332.1176. 

Гидробромид 7-(4-метоксифенил)-1,3-диэтил-3,3a,9,9a-

тетрагидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазин-

2(1H)-она (3l). Время реакции 12 ч. Выход 387 мг 

(88%), коричневый порошок, т. пл. 204–205°C. ИК спектр, 

ν, см–1: 3092 (NH, Ar), 2958, 2929, 2841, 2749 (Alk, 

C=N+), 1890 (Ar), 1707 (C=O), 1598 (C=C–S), 1251 

(OCH3). Спектр ЯМР 1H (300 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 0.81 

(3H, т, J = 7.2, CH3); 1.13 (3H, т, J = 7.1, CH3); 2.80–2.91 

(1H, м, NCH2); 3.00–3.23 (2H, м, NCH2); 3.32–3.42 (1H, 

м, NCH2); 3.84 (3H, с, OCH3); 5.28–5.50 (2H, м, 

3a,9a-CH); 7.09 (2H, д, J = 8.9, H-3,5 Ar); 7.18 (1H, с, 

=CH); 7.45–7.70 (3H, м, H-2,6 Ar, NH); 10.90 (1H, с, 

NH+). Спектр ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д.: 12.3 (CH3); 

13.0 (CH3); 34.9 (NCH2); 35.5 (NCH2); 55.3 (OCH3); 62.2, 

66.7 (C-3a,9a); 103.0 (=CH); 113.9 (C-3,5 Ar); 119.3 (C-1 Ar); 

130.6 (C-2,6 Ar); 140.0 (C-7); 156.6 (2-C=O); 160.5 (C-4 Ar); 

165.0 (4a-C=N). Найдено, m/z: 360.1495 [M+H]+. 

C17H22N5O2S. Вычислено, m/z: 360.1488. 

Гидробромид 1-метил-7-(4-метоксифенил)-3-фенил-

3,3a,9,9a-тетрагидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]-

триазин-2(1H)-она (3m). Время реакции 48 ч. Выход 

403 мг (85%), коричневый порошок, т. пл. 255–256°C. 

ИК спектр, ν, см–1: 3099 (NH, Ar), 2969, 2835 (Alk, 

C=N+), 1954, 1881, 1858 (Ar), 1719 (C=O), 1597 (C=C–S), 

1251 (OCH3). Спектр ЯМР 1H (300 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 

2.59 (3H, с, NCH3); 3.84 (3H, с, OCH3); 5.49 (1H, д. д, 

J = 7.4, J = 2.8, 9a-CH); 6.08 (1H, д, J = 7.4, 3a-CH); 7.06–

7.15 (2H, м, H-3,5 Ar); 7.16–7.27 (2H, м, H-4 Ph, =CH); 

7.45 (2H, т, J = 8.0, H-3,5 Ph); 7.57–7.72 (4H, м, H-2,6 Ar, 

H-2,6 Ph); 7.85 (1H, д, J = 2.8, NH); 10.85 (1H, уш. с, 

NH+). Спектр ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д.: 27.9 (NCH3); 

55.3 (OCH3); 61.8, 67.3 (C-3a,9a); 103.4 (=CH); 114.0 

(C-3,5 Ar); 119.2 (C-1 Ar); 120.6 (C-3,5 Ph); 124.3 (C-4 Ph); 

129.1, 130.7 (C-2,6 Ar, C-2,6 Ph); 136.6 (C-1 Ph); 139.9 

(C-7); 155.1 (2-C=O); 160.5 (C-4 Ar); 164.7 (4a-C=N). 

Найдено, m/z: 394.1342 [M+H]+. C20H20N5O2S. Вычис-

лено, m/z: 394.1332. 

Гидробромид 1-метил-7-(4-метоксифенил)-3-фенил-

3,3a,9,9a-тетрагидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]-

триазин-2(1H)-тиона (3n). Время реакции 48 ч. Выход 

280 мг (57%), коричневый порошок, т. пл. 239–240°C. 

ИК спектр, ν, см–1: 3122 (NH), 3083, 3059, 3036 (Ar), 

2928, 2837 (Alk, C=N+), 1943, 1876, 1741 (Ar), 1590 

(C=C–S), 1335 (C=S), 1256 (OCH3). Спектр ЯМР 1H 

(300 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 2.94 (3H, с, NCH3); 3.86 (3H, 
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с, OCH3); 5.86 (1H, д. д, J = 8.2, J = 3.5, 9a-CH); 6.10 

(1H, д, J = 8.2, 3a-CH); 7.13 (2H, д, J = 8.8, H-3,5 Ar); 

7.27 (1H, с, =CH); 7.38–7.58 (5H, м, H-2–6 Ph); 7.63 (2H, 

д, J = 8.8, H-2,6 Ar); 7.84 (1H, с, NH); 10.85 (1H, уш. с, 

NH+). Спектр ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д.: 31.5 (NCH3); 

55.4 (OCH3); 66.0, 71.8 (C-3a,9a); 103.9 (=CH); 114.0 

(C-3,5 Ar); 119.0 (C-1 Ar); 127.6 (C-4 Ph); 128.1, 129.0, 

130.8 (C-2,6 Ar, C-2,6 Ph, C-3,5 Ph); 136.9 (C-1 Ph); 140.2 

(C-7); 160.6 (C-4 Ar); 166.0 (4a-C=N); 181.5 (2-C=S). 

Найдено, m/z: 410.1100 [M+H]+. C20H20N5OS2. Вычис-

лено, m/z: 410.1104. 

Гидробромид 7-(4-бромфенил)-1,3-диметил-3,3a,9,9a-

тетрагидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазин-

2(1H)-она (3o). Время реакции 48 ч. Выход 378 мг (82%), 

бежево-зеленый порошок, т. пл. 250–251°C. ИК спектр, 

ν, см–1: 3177 (NH), 3092, 3051 (Ar), 2938, 2806 (Alk, 

C=N+), 1914 (Ar), 1741 (C=O), 1581 (C=C–S), 1014  

(C–Br). Спектр ЯМР 1H (300 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 2.51 

(3H, с, NCH3); 2.82 (3H, с, NCH3); 5.23–5.40 (2H, м, 

3a,9a-CH); 7.34 (1H, с, =CH); 7.53–7.66 (3H, м, H Ar, 

NH); 7.78 (2H, д, J = 8.5, H Ar); 11.05 (1H, уш. с, NH+). 

Спектр ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д.: 27.5 (NCH3); 28.2 

(NCH3); 63.9, 68.4 (C-3a,9a); 105.0 (=CH); 123.7 (C-4 Ar); 

126.3 (C-1 Ar); 131.2, 131.6 (C-2,3,5,6 Ar); 138.8 (C-7); 

157.6 (2-C=O); 165.3 (4a-C=N). Найдено, m/z: 380.0181 

[M+H]+. C14H15BrN5OS. Вычислено, m/z: 380.0175. 

Гидробромид 7-(4-бромфенил)-1,3-диэтил-3,3a,9,9a-

тетрагидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазин-

2(1H)-она (3p). Время реакции 48 ч. Выход 381 мг (78%), 

серо-зеленый порошок, т. пл. 196–197°C. ИК спектр, 

ν, см–1: 3122 (NH), 3083, 3051 (Ar), 2962, 2929, 2855, 

2825, 2772 (Alk, C=N+), 1917 (Ar), 1713 (C=O), 1611 

(C=C–S), 1065 (C–Br). Спектр ЯМР 1H (300 МГц), δ, м. д. 

(J, Гц): 0.81 (3H, т, J = 7.1, CH3); 1.13 (3H, т, J = 7.1, 

CH3); 2.79–2.91 (1H, м, NCH2); 3.01–3.21 (2H, м, NCH2); 

3.33–3.44 (1H, м, NCH2); 5.33–5.51 (2H, м, 3a,9a-CH); 

7.35 (1H, с, =CH); 7.56–7.68 (3H, м, H Ar, NH); 7.77 (2H, 

д, J = 8.4, H Ar); 11.03 (1H, с, NH+). Спектр ЯМР 13C 

(75 МГц), δ, м. д.: 12.4 (CH3); 13.1 (CH3); 35.0 (NCH2); 

35.6 (NCH2); 62.2, 66.6 (C-3a,9a); 105.1 (=CH); 123.8 

(C-4 Ar); 126.3 (C-1 Ar); 131.2, 131.5 (C-2,3,5,6 Ar); 

138.9 (C-7); 156.7 (2-C=O); 165.3 (4a-C=N). Найдено, m/z: 

408.0491 [M+H]+. C16H19BrN5OS. Вычислено, m/z: 408.0488. 

Гидробромид 7-(4-бромфенил)-1-метил-3-фенил-

3,3a,9,9a-тетрагидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]-

триазин-2(1H)-она (3q). Время реакции 48 ч. Выход 

444 мг (85%), желто-зеленый порошок, т. пл. 260–261°C. 

ИК спектр, ν, см–1: 3092 (NH), 3035 (Ar), 2991, 2936, 

2813, 2727 (Alk, C=N+), 1860 (Ar), 1708 (C=O), 1595 

(C=C–S). Спектр ЯМР 1H (300 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 

2.60 (3H, с, NCH3); 5.49 (1H, д. д, J = 7.3, J = 2.9, 

9a-CH); 6.09 (1H, д, J = 7.3, 3a-CH); 7.21 (1H, т, J = 7.3, 

H-4 Ph); 7.35 (1H, с, =CH); 7.47 (2H, т, J = 8.0, H-3,5 

Ph); 7.56–7.71 (4H, м, H Ar, H-2,6 Ph); 7.73–7.82 (2H, м, 

H Ar); 7.87 (1H, д, J = 2.9, NH); 10.95 (1H, уш. с, NH+). 

Спектр ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д.: 28.0 (NCH3); 61.7, 

67.2 (C-3a,9a); 105.2 (=CH); 120.6 (C-3,5 Ph); 123.7 (C-4 Ar); 

124.3 (C-4 Ph); 126.2 (C-1 Ar); 129.1, 131.2, 131.5 

(C-2,3,5,6 Ar, C-2,6 Ph); 136.6 (C-1 Ph); 138.8 (C-7); 

155.1 (2-C=O); 164.9 (4a-C=N). Найдено, m/z: 442.0324 

[M+H]+. C19H17BrN5OS. Вычислено, m/z: 442.0332. 

Гидробромид 7-(4-бромфенил)-1-метил-3-фенил-

3,3a,9,9a-тетрагидроимидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]-

триазин-2(1H)-тиона (3r). Время реакции 48 ч. Выход 

350 мг (65%), коричневый порошок, т. пл. 247–248°C. 

ИК спектр, ν, см–1: 3094 (NH), 3053 (Ar), 2994, 2898 

(Alk, C=N+), 1893, 1726, 1692, 1661 (Ar), 1590 (C=C–S), 

1333 (C=S). Спектр ЯМР 1H (300 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 

2.96 (3H, с, NCH3); 5.84 (1H, д. д, J = 8.1, J = 3.6, 

9a-CH); 6.10 (1H, д, J = 8.1, 3a-CH); 7.37–7.45 (2H, м, 

H-4 Ph, =CH); 7.45–7.55 (4H, м, H-3,5 Ph, H Ar); 7.64 (2H, 

д, J = 8.6, H Ar); 7.75–7.86 (3H, м, H-2,6 Ph, NH); 10.93 

(1H, уш. с, NH+). Спектр ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д.: 

31.6 (NCH3); 65.9, 71.5 (C-3a,9a); 105.7 (=CH); 123.8 

(C-4 Ar); 126.1 (C-1 Ar); 127.6 (C-4 Ph); 128.0, 129.0, 

131.2, 131.6 (C-2,3,5,6 Ar, C-2,3,5,6 Ph); 136.9 (C-1 Ph); 

139.0 (C-7); 166.2 (4a-C=N); 181.6 (2-C=S). Найдено, m/z: 

458.0090 [M+H]+. C19H17BrN5S2. Вычислено, m/z: 458.0103. 

Синтез имидазотиазолотриазинов 4a,b (общая мето-

дика). К 1 ммоль гидробромида 3a,d добавляют 1 мл 

Et3N. Суспензию перемешивают в закрытой колбе при 

комнатной температуре в течение 30 мин (в случае 

соединения 3a) или 4 ч (в случае соединения 3d). 

Осадок соединения 4a,b отфильтровывают, промывают 

H2O (2 × 5 мл) и сушат на воздухе.  

1,3-Диметил-7-фенил-3,3a,9,9a-тетрагидроимидазо-

[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазин-2(1H)-он (4a). Выход 

187 мг (62%), коричневый порошок, т. пл. 198–199°C. 

ИК спектр, ν, см–1: 3171 (NH), 3088 (Ar), 2997, 2937, 

2892 (Alk), 1705 (C=O), 1589, 1562 (C=C–S, C=N). 

Спектр ЯМР 1H (500 МГц), δ, м. д. (J, Гц): 2.63 (3H, с, 

NCH3); 2.71 (3H, с, NCH3); 4.65 (1H, д. д, J = 6.7, J = 2.7, 

9a-CH); 4.69 (1H, д, J = 6.7, 3a-CH); 6.23 (1H, с, =CH); 

6.56 (1H, д, J = 2.9, NH); 7.36–7.48 (3H, м, H-3–5 Ph); 

7.54 (2H, д, J = 6.9, H-2,6 Ph). Спектр ЯМР 13C (125 МГц), 

δ, м. д.: 27.0 (NCH3); 28.6 (NCH3); 64.3, 68.2 (C-3a,9a); 

93.4 (=CH); 128.0, 128.3 (C-2,3,5,6 Ph); 128.7 (C-4 Ph); 

129.8 (C-1 Ph); 138.4 (C-7); 159.2, 161.0 (4a-C=N, 2-C=O). 

Найдено, m/z: 302.1074 [M+H]+. C14H16N5OS. Вычис-

лено, m/z: 302.1070. 

1,3-Диметил-3a,7,9a-трифенил-3,3a,9,9a-тетрагидро-

имидазо[4,5-e]тиазоло[3,2-b][1,2,4]триазин-2(1H)-он 

(4b). Выход 426 мг (94%), белый порошок, т. пл. 204–

205°C. ИК спектр, ν, см–1: 3261 (NH), 3063, 3031 (Ar), 

2931 (Alk), 1963, 1893, 1821 (Ar), 1680 (C=O), 1612, 

1578 (C=C–S, C=N). Спектр ЯМР 1H (300 МГц), δ, м. д. 

(J, Гц): 2.38 (3H, с, NCH3); 2.56 (3H, с, NCH3); 6.39 (1H, 

с, =CH); 6.75 (2H, д, J = 6.2, H-2,6 Ph); 6.94 (2H, д, J = 6.8, 

H-2,6 Ph); 7.00–7.13 (6H, м, 2H-3–5 Ph); 7.19 (1H, с, 

NH); 7.30–7.47 (3H, м, H-3–5 Ph); 7.71–7.75 (2H, м, 

H-2,6 Ph). Спектр ЯМР 13C (75 МГц), δ, м. д.: 25.6 (NCH3); 

25.7 (NCH3); 80.4, 80.6 (C-3a,9a); 93.5 (=CH); 125.7, 

126.8, 127.2, 127.7, 127.8, 128.1, 128.2, 128.7 (3C-2–6 Ph, 

C-1 Ph); 129.6, 135.1, 137.4, 138.1 (2C-1 Ph, C-7, 4a-C=N); 

159.4 (2-C=O). Найдено, m/z: 454.1689 [M+H]+. C26H24N5OS. 

Вычислено, m/z: 454.1696. 

Рентгеноструктурное исследование соединения 3d. 

Кристаллы соединения 3d получены кристаллизацией 
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из MeOH. Данные рентгеновской дифракции получены 

на дифрактометре Bruker Quest D8 при 100K, обору-

дованном детектором Photon-III (графитовый моно-

хроматор, беззатворная техника φ- и ω-сканирования), 

с использованием MoKα-излучения. Данные интен-

сивности интегрированы по программе SAINT15 и 

скорректированы на поглощение и затухание с 

помощью SADABS.16 Структура расшифрована прямыми 

методами с помощью SHELXT17 и уточнена по F2 с 

помощью SHELXL-2018.18 Положения всех неводород-

ных атомов уточнены с индивидуальными парамет-

рами анизотропного смещения. Положения атомов H-1, 

H-2 и H-4 найдены по карте разности электронной 

плотности и уточнены с индивидуальными пара-

метрами изотропного смещения. Положения всех 

остальных атомов водорода рассчитаны геометрически 

и уточнены по модели ''наездник'' с относительными 

параметрами изотропного смещения. Полный набор 

рентгеноструктурных данных депонирован в Кемб-

риджском банке структурных данных (депонент CCDC 

2182841). 

 

Файл сопроводительных материалов, содержащий 

спектры ЯМР 1Н, 13С соединений 3a–r и 4a,b, спектры 
1Н–13C HSQC, 1Н–13C HMBC соединения 3a и NOESY 

соединений 3m, 4a, доступен на сайте журнала http://

hgs.osi.lv. 
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