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Известно, что мочевины, вступая во взаимо-
действие с различными органическими субстра-
тами, образуют соответствующие линейные или 
циклические продукты, проявляющие различ-
ную биологическую активность [1].

Наиболее актуальным в последнее время яв-
ляется синтез новых гидантоинов, в частности, 
5,5-дифенилпроизводных, поскольку в данном 
ряду фенитоинов выявлено множество новых 
видов биоактивности [2]. 

Основной реакцией получения фенитоинов 
является взаимодействие бензилов с мочевиной 
и её производными [3], [4].

Однако, известны случаи, когда данное пре-
вращение приводит к образованию не цикличе-
ских фенитоинов, а линейных N,Nʹ-дизамещен-
ных мочевин [5]. 

Вероятно, образование циклических или 
линейных продуктов, в данном случае, зависит 
от величины заряда на атоме азота NH-группы. 
Для подтверждения данной гипотезы были про-
ведены квантово-химические расчеты различ-
ных мочевин методом DFT-B3LYB (таблица 1). 
Расчетные данные были подтверждены экспери-
ментально.

Таким образом, квантово-химический рас-
чет и экспериментальные данные показывают, 
что строение мочевин влияет на их реакцион-
ную способность при взаимодействии с бензи-
лом. Мочевины с наибольшим зарядом на атоме 
азота (NH) склоны к образованию циклических 
структур, а с наименьшим – линейных.

Таблица 1.	 Заряды атомов азота (NH) в замещенных мочевинах по Mulliken и NBO, полученные с помощью 
DFT-B3LYB
Соединение Заряды по Mulliken Заряды по NBO 

  

–0,473 –0,680

  

–0,441 –0,693

  

–0,376 –0,698

  

–0,294 –0,505

  
–0,257 –0,523
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Обнаружена новая реакция бициклических 
кетонов с орто замещенными анилинами, сопро-
вождающая раскрытием бициклического остова 
камфорподобных кетонов. Получены замещен-
ные бензоазолы, содержащие циклопентановый 
заместитель во 2-ом положении гетероцикли-
ческого ядра. Исследование механизма данных 
превращений с использованием квантовохими-
ческих расчетов и экспериментов ЭПР показало, 
что реакции вероятнее всего протекают через 
образование радикальных частиц с последу-
ющим разрывом С–С связи в бициклическом 
остове кетона. Полученные 2-замещенные бен-
зоазолы представляют большой интерес для ме-
дицинской химии [1]. 

Исходным объектом для синтеза 1,2,4-окса-
диазолов, содержащих бициклический фрагмент 
камфоры в 3-ем положении гетероцикла, стала 
кетопиновая кислота. Так, через активацию кар-
боксильной группы кетопиновой кислоты, даль-
нейшим взаимодействием с рядом N-гидрокси-
мидамидов и циклизацией полученных эфиров, 
синтезирован ряд 1,2,4-оксадиазолов, содержа-
щих бициклический заместитель в 3-ем поло-
жении и ароматический/гетероароматический/
алифатический заместитель в 5-ом положении 
гетероцикла. Исследована противотуберкулез-
ная и противовирусная активность всех синте-
зированных соединений.
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