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Аннотация  
В этой статье описан двухстадийный метод синтеза малонилди(1,2,4-триазола), (1,3-ди(1Н-1,2,4-

триазол-1-ил)пропан-1,3-диона) из 1,2,4-триазола через 1-триметилсилил-1,2,4-триазол с последующим 
взаимодействием с малонилхлоридом; выход конечного продукта – 85%. Изучена кинетика гидролиза 
малонилди(1,2,4-триазола) в системе ацетонитрил – вода (9:1) при 25 °C и 35 °C, а также по уравнению 
Аррениуса было рассчитано значение энергии активации гидролиза малонилди(1,2,4-триазола). Для 
исследования термодинамических особенностей реакций получения данного соединения в программе 
Spartan’14 1.1.4 был рассчитан ряд термодинамических характеристик, определяющих самопроиз-
вольный и экзотермический характер процесса.  

Для молекулы малонилди(1,2,4-триазола) найдены наиболее и наименее устойчивые конфор-
меры в программе Molecular Operating Environment 2009.10, для которых были рассчитаны поверх-
ности нуклеофильной восприимчивости в программе SCIGRESS Modeling 3.1.4. Показано, что наиболее 
устойчивый конформер молекулы малонилди(1,2,4-триазола) должен обладать наибольшей реакцион-
ной способностью в реакциях с различными нуклеофилами и наименьшим значением теплоты 
образования. При этом нуклеофильная восприимчивость карбонильных атомов углерода различна, 
несмотря на симметричность структуры молекул малонилди(1,2,4-триазола), что предполагает поста-
дийное взаимодействие малонилди(1,2,4-триазола) с нуклеофилами. 

Структура малонилди(1,2,4-триазола) была подтверждена методами ИК, 1Н ЯМР спектро-
скопии, индивидуальность – методом тонкослойной хроматографии. Описан предполагаемый механизм 
гидролиза малонилди(1,2,4-триазола). В программе PASS Professional 2007 были спрогнозированы 
наиболее вероятные виды биологической активности исследуемого соединения. Наиболее значимыми 
видами биологической активности являются антидиабетическая, противоязвенная, противоишеми-
ческая, антиоксидантная. Полученные данные позволяют подобрать оптимальные условия синтеза 
малонилди(1,2,4-триазола) и сделать вывод о его высокой гидролитической устойчивости в водно-
ацетонитрильной среде. 


