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выделен осадок белого цвета, установление 
структуры которого осуществляли с использова-
нием 1н ЯМр-спектроскопии.

наличие функциональных групп в структу-

ре йодтримезиновой кислоты позволит в даль-
нейшем получать соединения поливалентного 
йода и использовать их в качестве прекурсоров 
для создания MOFs.
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В настоящее время имеются многочислен-
ные экспериментальные данные о кинетике кис-
лотного гидролиза енаминов. однако, недоста-
точно изученным остается влияние различных 
факторов (влияние стерических сопряжений, 
энергии ограниченных орбиталей, заряда на 
β-углероде, устойчивости образующегося кор-
бений-иммониевого иона) на реакционную спо-
собность енаминов.

В енаминах имеет место n,p-сопряжение 
между электронной парой атома азота и оле-
финовой связью. В результате возникает повы-
шенная электродная плотность на β-углероде, 
который таким образом, является электронным 
центром при атаке электрофилов. Взаимодей-
ствие енаминов с электрофилами обычно изуча-
ют на модельной реакции кислотного гидроли-
за, в которой в качестве электрофила выступает 
протон (схема 1).

В нашей работе исследованы N-алкениль-
ные производные азотсодержащих гетероци-
клов: карбазола, феноксазина и фенотиазина 
(схема 2) [1, 2]. В каждом ряду было изучено 
N-винилпроизводное, а также соединения, в ко-
торых один из радикалов R1, R2 или R3 представ-
лял собой метильную либо фенильную группы.

нами были проведены квантово-химиче-

ские расчеты высокого уровня методом теории 
функционала плотности с применением пакета 
программ GAUSSIAN [3, 4]. для расчетов был 
использован базис B3LYB/6-31 + G(d,p).

Выполнена оптимизация геометрии N-ал-
кильных производных карбазола, фенотиазина 
и феноксазина в вакууме. Кроме того, сделаны 
расчеты для соответствующих корбений-иммо-
ниевых ионов, образующихся в лимитирующей 
стадии β-протонирования олефиновой связи в 
модельной реакции кислотного гидролиза. Про-
анализированы геометрические параметры мо-
лекул (угол между олефиновым фрагментом и 
гетероциклом), оценены величины энтропии и 
энергии Гиббса, энергии ограниченных орбита-
лей (ВЗМо и нСМо).

Схема 1. 
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Выводы:
1. Выполнены квантово-химические расче-

ты высокого уровня методом DFT для ряда N-ал-
кенильных производных карбазола, фенотиазо-
на и феноксазина в вакууме.

2. Получены характеристики электронного 
и пространственного строения молекул, которые 
могут быть использованы для построения коли-

чественных моделей «структура – реакционная 
способность».

3. Установлено, что в молекулах цис-изо-
меров и α-замещенных производных имеют ме-
сто значительные стерические взаимодействия 
между гетероциклом и олефиновым фрагмен-
том, приводящие к нарушению n,p-сопряжения.
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Соединения, содержащие два и более три-
азольных кольца, соединенные алифатическим 
линкером, могут выступать в качестве хелатиру-
ющего лиганда в координационных соединени-
ях различной структуры. Так как данные струк-
туры могут образовывать хелатные комплексы с 
ионами большинства переходных металлов [1], 
их можно использовать в качестве сенсоров [2] 
и строительных блоков для металлорганических 

каркасов [3], известные в литературе как МоFs 
[4]. Введение в алифатический линкер дополни-
тельных донорных атомов, таких как азот, спо-
собствует увеличению хелатирующей способно-
сти лиганда.

Целью данной работы является получе-
ние новых хелатирующих лигандов на основе 
1,2,4-триазола. В качестве линкера нами были 
применены производные диметиланилина (6–9).

Схема 2. 

рис. 1.		Битопные	лиганды	производные	бис((1Н-триазол-1-ил)метил)анилина


