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������������ � ���������� ��������������� "	�-���������������!����� 2,5-!�"��#��-
$������, ��%�����&%�' � ��������� � ��!� �������!���� ��!�������' �����#����' 
"��#(. ) ��������� #������( ��!������ �*����&� *������+��& ����#����& ���/ ��!�-
��!�(� ��0��'. ����!��� #������( ��!������ ��0���( #�;#������0��(#� �-�������-
����#�!�'����0#�. )($����� ��������-��#�+����' ���+�� ���#����� � $����' <������ 
���#�;�(� �����#���� � �����#� � � ��!��# ��������.  
 
� * + � � � / �  " * � � �: ��!�����(, �����������������(' ������, ��!���!��0 ��0�/, 
�����0 "���=������ $��������. 

 
/	�-��!�����( !����*����/�(� ���!�����' $��!�����0&� ������� $��;!� ����� *����!��0 

�� �(����' ��#$������*����&%�' �$���*����� [ 1, 2 ], � ���;� ������*�����' *������+����' 
���������� [ 3—5 ]. ����� *(� ������������ � ���+�� >�����' �0! ��!������� 2-"��#��$��-
���� [ 6—9 ], � �� ���#0 ��� !���(� � "	�-��!������� 2,5-!�"��#��$������ ���'�� ��#����-
+������( [ 10 ]. ) �����0%�' ��*��� $��!�������( !���(� �������������������� �����!�����0 
� ��������-��#�+������ #�!���������0 "	�-���������������!������ 2,6-!�"��#��$������. 
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���-!7��!��%!��!*)!8��7�� 2,5-8!9��;!*�!���*� (1) *(� ������������ ���!�&%�# 
�*����#. 
 �������� 0,002 #��0 2,5-!�"��#��$������ [ 11 ] � 15 #� <������ !�*���0�� 
0,004 #��0 ���������������!������ � ��$0���� � �*����(# ����!��/����# 3 +. ���!�� ��-
"��/����(���� � $���������������(���� �� ��C�. )(��! 65 %. �$� = 220 �C. ������������( 
!�0 ��� $���+��� �����������=��' �� �#��� ��!�—��C�. 

H��#����(' ������: *�����-"��#��� C18H15N7O2; �(+������ (%): C 59,8, H 4,18, N 27,1; 
��'!��� (%): C 59,1, H 4,29, N 27,8.  

�
 �$���� (Varian Scimitar 1000 FT-IR, KBr, �, �#–1): 3457, 3209 (NH), 1646 (�=O), 1610, 
1601 (C=N).  

Q�� 1� (Varian Unity 300, ����-d6, �, #.!., J, W=): 6,64 (!, 2H, J = 1,9, CH$�����); 7,81 (!, 
4H, J = 5,8, CH$���!��); 8,37 (�, 2H, CH���#������('); 8,70 (!, 4H, J = 5,8, CH$���!��); 11,80 (�, 2H, 
NH��!����!�('); 12,03 (�, 1H, NH$�����/�('). 
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	 � * � � = �  1  

!6"������ ���������� ������*�	* (Å) 	 ��������� �$�� (���!.) � ����%���� �����$	�����  
����	���	* 1 

��0�/ d ��0�/ d ��0�/ d 

N(1)—C(1) 1,328(2) N(4)—C(8) 1,365(2) N(7)—C(16) 1,328(2) 
N(1)—C(5) 1,333(2) N(4)—C(11) 1,364(2) N(7)—C(17) 1,331(2) 
N(2)—N(3) 1,385(2) N(5)—N(6) 1,376(2) O(2)—C(6) 1,231(2) 
N(2)—C(6) 1,336(2) N(5)—C(12) 1,278(2) O(2)—C(13) 1,228(2) 
N(3)—C(7) 1,273(2) N(6)—C(13) 1,342(2)   

���� � ���� � ���� � 

C(2)—N(1)—C(5)  117,0(1) N(3)—C(7)—C(8) 120,6(1) O(2)—C(13)—C(14) 120,9(1) 
N(2)—C(6)—C(3) 115,8(1) N(4)—C(8)—C(7) 122,2(1) N(5)—N(6)—C(13) 118,2(1) 
N(2)—C(6)—O(1) 123,4(1) C(8)—N(4)—C(11) 109,4(1) N(6)—N(5)—C(12) 116,6(1) 
O(1)—C(6)—C(3) 120,8(1) C(16)—N(7)—C(17) 116,5(2) N(5)—C(12)—C(11) 119,9(1) 
N(3)—N(2)—C(6) 118,5(1) N(6)—C(13)—C(14) 115,2(1) N(4)—C(11)—C(12) 121,5(1) 
N(2)—N(3)—C(7) 116,0(1) N(6)—C(13)—O(2) 123,9(1)   
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������� �������!���� ��!������ 1 (CCDC 878531) ;������ =���� � $���#���+������ ��*�-
���� ���#���# 0,50�0,35�0,26 ## (C18H23N7O6, � = 433,43) #��������(', $��������������0 
���$$� P21/c, $�� T = 296 K: a = 10,234(2), b = 8,6712(17), � = 23,749(5) Å, � = 97,348(4)�, 
V = 2090,2(7) Å3, Z = 4, d�(+ = 1,377 �/c#3, F(000) = 912, 	 = 0,106 ##–1. X���#���( <��#�������' 
0+�'�� � ������������� 14607 ����;���' (Rint = 0,0315) ��#����( �� !�"�����#���� Bruker 
Apex II [ 12 ], �*���!������# CCD-!��������# (T = 296 K, MoK
-����+����, ���"����(' #���-
���#����, �-������������, �max = 28,87�). X����%���� �������������� ����+���0 �+���� $���-
<#$���+���� (Tmin /Tmax = 0,9489/0,9730) � $�#�%/& $�����##( SADABS [ 13 ]. ��������� �$-
��!����� $�0#(# #���!�# � ���+���� $����#����+�(# ��
 � ��������$��# $��*��;���� 
!�0 ����!���!�(� ���#�� $� 2

hklF . ���#( ��!���!� $�#�%��� � ���#����+���� ����+�����(� 
$���;���0 � ���+�0�� � ��$��/�������# #�!��� ����!���� (U���(H) = 1,2U<��(C) !�0 ���� 
���$$). ����+����/�(� "�����( �����!�#���� R1 = 0,0455 � wR2 = 0,1143 !�0 3515 ��������-
#(� ����;���' � I > 2�(I ), R1 = 0,0764 � wR2 = 0,1288 !�0 ���� 5467 ��������#(� ����;���', 
304 ���+�0�#(� $���#����, GOOF = 1,037. )�� ���+��( $����!��( � ��$��/�������# ��#$���-
�� $�����## SHELX-97 [ 14 ]. ������(� !���( ��0��' � ���( � ��������� ���!�����0 $����!�-
�( � ��*�. 1.  


�������-��#�+����� ���+��( <����������� � $���������������� �������0 ���!�����0 1 
*(�� $����!��( � $�#�%/& $�����##( Gaussian03 [ 15 ] � ��#��� ������ "���=������ $���-
����� (DFT). X��#��0�� ��*��!�(' �*#����-������0=����(' "���=����� B3LYP [ 16 ] � �*-
#����' +���/& � "��#�, $��!��;����' � ��*��� Z���� [ 17 ], � ������0=�����' +���/& ��—
Q���—X���� [ 18 ]. ) ��+����� *�������� ��*��� ��$��/������ ��������-���%�$����(' *���� 
6-311+G(d,p). �$��#���=�& ���#����� � ���+�� $����' <������ � ��!��# �������� $����!��� 
� ��#��� #�!��� ��$���(���' $��0�����#�' ���!( (PCM) [ 19, 20 ] � ��$��/�������# ����-
!����(� $���#�����, $���0�(� � $�����##� Gaussian03. ��0 $�!������� !���(�, $�������=�-
����' ���"���, ���������=�� �����/����� ���+���� ��$��/������ $�����##� ChemCraft [ 21 ]. 

�
��6���< � �= �#��>�
��
 

���!������ 1 ��������������0 �� �#��� ��!�—��C� � ��!� �������!���� ��!�������' 
�����#����' "��#(. �������� ��!������ 1 ��$�����0 (���. 1); $���!����(� ���/=�  
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C(5)C(4)C(3)C(2)C(1)N(1) � C(16)C(15)C(14)C(18)C(17)N(7) ���������( ���������/�� $�����-
��� $�����/���� =���� �� 57,42 � 30,21� ��������������. 

) ��������� ��!�������0 �����#����0 "��#� !�$�������/�� ���*����������� �� �+�� ��-
!���!�(� ��0��' ���#�� N(3) � O(1) � ���#�# H(3WA) � ���#�� N(5) � O(2) — � ���#�# 
H(2WA) �������������� (�������������� ��!���!�(� ��0��' $����!��( � ��*�. 2). W�!�����-
�(� ���#( ��!���!� H(6A) � H(2B) �*����&� ��!���!�(� ��0�� � ���#�#� O(1W) � O(4W) ��-
������������. ���# H(3WB) ��0��� � ���#�# O(1)i !����' #������( ��!������ (i: –x, –y, –z),  
� ���#( H(1WA) � H(4WA) — � $���!����(#� ���#�#� ����� N(1)ii (ii: –1+x, 1/2–y, 1/2+z)  
� N(7)iii (iii: 1+x, 1/2–y, –1/2+z), +�� $����!�� � "��#�������& *������+��' ����#����' ���� 
��!���!�(� ��0��', ���&+�&%�' �����+�� �������������(� #������( ��!������ 1 (���. 2).  
) ��������� #�;!� ����!��#� #�������#� ��#$������ ��*�&!�&��0 ���;� �-�������-����#�-
!�'����0; ������0��0 #�;!� ���!�����!����+�(#� $�������0#� $���!����(� =����� 
C(5)C(4)C(3)C(2)C(1)N(1) !��� ����!��� #������ ����( 3,472 Å. 

X�����/�� �����#���(� ���������0 � #�������� ��!������� ��%�������� ���0&� �� �� 
��#$������*����&%�& �$���*����/ [ 22, 23 ], *(� �($����� ��������-��#�+����' ���+�� ���- 
 

  	 � * � � = �  2  

7���%���	��	%	 �������%��*���& ���������& ��*6�� � %�	������ �����$	�����  
����	���	* 1 

D—H…A D—H, Å H…A, Å D…A, Å �DHA, ���!. 

O(3W)—H(3WB)…O(1) i 0,863(14) 1,908(14) 2,7684(17) 175(2) 
N(6)—H(6A)…O(1W) 0,861(1) 2,00(2) 2,7982(19) 154(2) 
O(1W)—H(1WA)…N(1) ii 0,854(15) 1,968(16) 2,8127(19) 170(2) 
O(4W)—H(4WA)…N(7) iii 0,859(16) 2,022(16) 2,869(2) 168,4(16) 
O(1W)—H(1WB)…O(2W) iiii 0,858(14) 1,918(13) 2,7705(19) 171,8(18) 
N(2)—H(2B)…O(4W) 0,861(1) 2,06(2) 2,8505(18) 152(2) 
O(2W)—H(2WA)…O(2) 0,849(17) 2,133(18) 2,9511(18) 162(2) 
O(2W)—H(2WA)…N(5) 0,849(17) 2,47(2) 3,0524(19) 127(2) 
O(2W)—H(2WB)…O(3W) 0,858(10) 1,983(13) 2,8091(18) 161(2) 
N(4)—H(4B)…O(2W) 0,860(1) 2,28(2) 3,1005(19) 159(2) 
O(3W)—H(3WA)…O(1) 0,858(14) 2,297(15) 2,9751(17) 136,0(15) 
O(3W)—H(3WA)…N(3) 0,858(14) 2,245(15) 3,0148(18) 149,3(17) 
O(4W)—H(4WB)…O(3W) iiiii 0,842(16) 2,294(16) 3,0735(18) 154,0(17) 

 
 

 


�����������"�+����� $���;���0: i –x, –y, –z;  ii –1+x, 1/2–y, 1/2+z;  iii 1+x, 1/2–y, 
–1/2+z;  iiii –x, 1/2+y, 1/2–z;  iiiii –x, 1–y, –z. 

 

 

�	�. 1. �������� �������!��-
�� ��!������ 1 (<���$���!( 
��$���(� ����*���' $����-
  !��( � ����0�����/& 50 %) 
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�	�. 2. �$������ #������ � #������������ ��!������ 1 (��! �!��/ ������������"�+����' ��� b) 
 

#����� � $����' <������ ������(� �����#���(� "��# ��!������ 1: ��!�������' 1a, #���-  
� !��;!( �������������(� (
-���������(�) 1b � 1c (���. 3). 

) �����#� ���*���� ����'+��� ���"��#�=�0 �����#��� 1a, $���+����0 �� "��#( 1a, ����-
�������&%�' �������& #������( $� !���(# ���, � �����/���� ��������� ��!������(� "���-
#����� �� 180° ���������/�� ��0��' N(2)—N(3) � N(5)—N(6) (���. 4). X����0 <�����0 $����!-
��' $�� <��# �+��/ *����� � <������ �*��� 
-���������(� "��#, ���*�����������(� �� �+�� 
�*��������0 ������#������0��(� ��!���!�(� ��0��' � ����+�0 $���0;����' =�$� ��$�0;��-
�(� ��0��' [ 24 ].  

) ��!��# �������� ���*���� ����'+��� ���"��#�=�0 �����#��� 1a, �����������&%�0 
�������& #������( $� !���(# ���; 
-���������(� "��#( 1b � 1c !����*����������( ����-
�����/�� ��� �� 7,65 � 7,01 ����/#��/ ��������������, � �#�&%�0 #��/>�' !�$��/�(' #�#���, 
+�# 1a, ��!�������0 "��#� 1a — �� 7,08 ����/#��/. 	���# �*����#, ��!�������0 �����#����0 
"��#� � �&*�# ���+�� ����(�����0 *���� ����'+���', +�# 
-���������(� �����#��(.  

�$��#����������0 ���#����0 ��!�������' "��#( 1� ��� � �����#�, ��� � � ��!��# ���-
����� ���/#� *����� � ��������� � ���������. �������(� ����+�0 �#�&� #���� ��>/ !�0 !��� 
��0��' � ��!�������# "���#����, +�� �*��������� $������$��!������# <���������' $�������� 
� �����/���� �*��������0 ��!���!�(� ��0��'. X���!����(� ���/=� ���������( ���������/�� 
$�������� $�����/���� =���� �� 35,88 � 38,48� � �����#� � � ��!� ��������������. \������=�0  
 

 
 

�	�. 3. 	����#���(� "��#( "	�-��!������ 1 
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�	�. 4. �������0���� �������� (� �����#�), $����0 <�����0 (��. �!., ������) � ���������/��0 ����'+�- 
                      ����/ (����/#��/) �����#���(� "��# ��!������ 1 � �����#� � � ��!��# �������� 

 
��!��������� "���#���� $����!�� � ��#�, +�� $���!������ ���/=� ���������0 ��$������(# 
$�����/��#�, ����!����� +��� #������� !��;!( ���������������� �����#��� 1c 0��0���0 
$�����+���� $�����'.  

��0 �����$����=�� �
·�$����� "	�-��!������ 1 *(� $����!�� ���+�� "��!�#�����/�(� 
����*���' #������( �����#��� 1a. X�� ���+��� ����*����/�(� �$������ !�0 "��!�#�����/�(� 
+����� ����*���' ��$��/������ #��;����/ 0,9679, ����#��!�����(' � ��*��� [ 25 ] !�0 *�����  
 

  	 � * � � = �  3  

�����	������ (��* ��������� 1�) 	 9%�+��	���������� !' �+�%�� ����	���	* 1 

���+�� 
	�$ ����*���' H��$���#���*, �, �#–1 

�, �#–1 ������������/ 

�(NH) $�����/�. 3457 �� 3499 67 
�(NH) ��!�����. 3209 �� 3394 10 
�(CH) ���#. 3080—3050 �� 3075, 3050 11, 29 
�(CH) ���#����. 2961 �� 2944 18 
�(�=O)+�(NH) (��#�!-1�) 1646 � 1710 531 
�(C=N) ���#����. 1610 � 1614, 602 101, 36 
�(C=N)+�(C=C) ������=���. 1601 �, 1580 � 1578, 1539 62, 92 

 
 

 

* ��0 �*����+���0 <��$���#�����/�(� �������������' $���� ��$��/��&��0 ���-
��%���0: � — ���/��0; �� — ���!�00; �� — ���*�0. 
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6-311+G(d,p). ��������� ����*���', �(+������(� � <��$���#�����/�(� +�����( ����*���' 
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