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санных 2-Н-1,2,3-триазол-1-оксидов (2a–v) с 
различными заместителями в положениях N(2), 
C(4) и C(5) гетероцикла с хорошими выходами 
(Рисунок 2).

Полученные данные позволяют заявить 
о разработке универсального экологичного и 

атом-экономичного метода получения различ-
ных 2Н-1,2,3-триазол-1-оксидов.

Работа выполнена при финансовой под-
держке Российского научного фонда (грант 
№ 21-73-10109).
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Координация основания Льюиса на элек-
трон-дефицитную область электронной оболоч-
ки атома галогена представляет собой невалент-
ное взаимодействие, называемое галогенной 
связью. Галогенная связь за счет своей селек-
тивности и гидрофобности находит свое приме-
нение в таких областях как катализ, дизайн ле-
карственных средств, химия материалов и также 
многих других [1].

Изменяя структуры тектонов, способных 
вступать в невалентное взаимодействия такого 
типа, можно контролировать мотив формиру-
емых синтонов, изменяя тем самым итоговую 
кристаллическую структуру получаемых образ-
цов. Взаимное расположение соединений с не-
спаренным электроном – нитронил-нитроксиль-
ных радикалов – в кристаллической решетке 
является одним из ключевых факторов, опреде-

ляющим магнитные свойства получаемых мате-
риалов [2].

Для исследования влияния положения до-
нора галогенной связи на кристаллическую 
упаковку, нами были получены и выделены ра-
дикалы 1 и 2 (Схема 1). Как мы предположили, 
иодэтинильная группа будет формировать ко-
роткий контакт с атомом кислорода радикаль-
ного центра, и таким образом будут получены 
молекулы, обладающие свойствами как донора, 
так и акцептора галогенной связи.

Радикал 1 кристаллизовался в системах аце-
тонитрил/дихлорметан, ацетонитрил/дихлор-
метан/толуол и декалин/дихлорматан. Во всех 
случаях, несмотря на несколько различную 
форму кристаллов, все они были сформирова-
ны на основе идентичных элементарных ячеек 
(Схема 2), в которой наблюдается формирование 
коротких контактов между атомами кислорода 

Рис. 2.  Библиотека полученных 2-Н-1,2,3-триазол-1-оксидов
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радикального центра и иодом иодэтинильной 
группы: ∠C–I∙∙∙O = 168,17(14)°, Nc = 0,82 [3].

Кристаллизация радикала 2 в смеси гептан/
дихлорметан и декалин/дихлорметан также по-
зволила получить короткие контакты между ато-
мами кислорода радикального центра и атомом 
иода: ∠C–I∙∙∙O ∈ [173,38(13)°; 176,77(12)°], Nc ∈ 
[0,83; 0,84] [3] (Схема 3).

Таким образом, были получены нитро-
нил-нитроксильные радикалы, обладающие 

свойствами как донора, так и акцептора галоген-
ной связи. Полученные данные лягут в основу 
дальнейших исследований органических маг-
нитных материалов на основе стабильных ради-
калов.

Работа выполнена при финансовой под-
держке гранта РНФ № 22-73-00077 https://rscf.
ru/project/22-73-00077/.

Схема 1.  Исследуемые нитронил-нитроксильные радикалы

Схема 2.  Кристаллическая решетка в образце радикала 1

Схема 3.  Кристаллическая решетка в образце радикала 2
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Исследования в области производных моче-
вины, тиомочевины, селеномочевины занимают 
огромную нишу в органической, фармацевти-
ческой и лечебной химии, поскольку известно 
огромное количество лекарственных средств, 
пищевых добавок, вспомогательных соедине-
ний, используемых в промышленности, содер-
жащих скелеты этих молекул. (Тио, селено)мо-
чевины привлекают внимание благодаря своей 
высокой противоопухолевой активности и, в 
то же время, приемлемо низкой цитотоксично-

сти. Они используются в качестве противоми-
кробных и антибактериальных средств широ-
кого спектра действия, а важность мочевинного 
фрагмента в качестве пестицидов, фунгицидов и 
бактерицидных средств давно известна. Фену-
рон А (гербецид сплошного действия) и амбазон 
Б (средство профилактического лечения тонзи-
лита) являются отличными примерами наличия 
подобных скелетонов в биологически активных 
соединениях различной направленности, а такое 
соединение как эбселен В, использующийся в 

Схема 1.

Схема 2.




