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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
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В качестве исходного блока применен 
1н-гидроксиметилен-1,2,4-триазол (5). Который 
получен реакцией сплавления 1,2,4-триазола и 
параформальдегида, с добавлением в качестве 
катализатора триэтиламина. далее с получен-
ным соединением (5) проводили реакцию кон-
денсации с некоторыми производными анилина, 
такими как анилин (6), пара-аминофенол (7), па-
ра-фенилендиамин (8) и пара-аминобензойная 
кислота, в которой предварительно защитили 
карбоксильную группу (9) (рис. 2). В этих реак-
циях в качестве осушающего агента применили 
безводный сульфат магния. В качестве раство-
рителя для субстратов (6–8) применили безво-
дный ацетонитрил, а для субстрата (9) толуол. 
данную реакцию проводят при нагревании, так 
как наличие акцепторной карбоксильной груп-
пы замедляет реакцию конденсации.

В случае соединения (10), метильную защи-

ту карбоксильной группы снимали методом ще-
лочного гидролиза (рис. 3). Затем, к полученной 
натриевой соли соединения (4), добавили не-
большое количество воды и катионообменную 
смолу, до нейтральной реакции, после чего от-
фильтровывали смолу и испаряли воду.

Таким образом, в этой работе были получи-
ли новые битопные лиганды (1–4) (рис. 1). дан-
ные структуры были доказаны методами ЯМр 
1H, 13C и иК-спектроскопии.
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Было показано [1], что оксим 11H-инде-
но[1,2-b]хиноксалин-11-она (IQ-1,схема 1) и его 
натриевая соль (IQ-1S, схема 1) являются эф-
фективными и специфическими ингибиторами 
семейства ферментов C-Jun N-терминальных 
киназ (JNK) и могут рассматриваться как базо-
вые соединения для разработки противовоспа-

рис. 2.		Общая	схема	синтеза	лигандов	производных	бис((1Н-триазол-1-ил)метил)анилина

рис. 3.		Схема	снятия	метильной	защиты

Схема 1. 


