
 
Тематический раздел: Квантово-химические исследования.          Полная исследовательская публикация                     
Подраздел: Физическая органическая химия.                      Идентификатор ссылки на объект – ROI-jbc-01/21-67-7-129                                                

г. Казань. Республика Татарстан. Россия. __________ ©Бутлеровские сообщения. 2021. Т.67. №7. _________ 129 

Цифровой идентификатор объекта – DOI: 10.37952/ROI-jbc-01/21-67-7-129 
Поступила в редакцию 11 июня 2021 г. УДК 547(075).                                                               

     

Детали механизма образования 
5-(пиридилметилиденил)-3-алкил-2-тиогидантоинов 
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Ключевые слова: 2-тио-5-(пиридилметилидене)-3,5-дигидро-4Н-имидазол-4-оны, 3-алкил 
(арил- или гетероарил-)-2-тиоксо-имидазолидин-4-oны или  3-R-2-сульфанилидене-
имидазолидин-4-оны или 3-R-2-тиоксоимидазолидин-4-оны или N-алкил(арил) 
тиогидантоины, а так же 2-тиогидантоины или 3-замещенные  тиогидантоины; 3-алкил-2-
тиоксоимидазолидин-4-оны и их S-замещенных (2-R-тиол-3,5-дигидро-4Н-имидазол-4-оны) 
квантовая химия, 5-Z-структура, механизм образования и дипольные моменты 2-тио-5-
(пиридилметилидене)-3,5-дигидро-4Н-имидазол-4-онов, свободная энергия образования. 

 

Аннотация 
Рассмотрены особенности второй стадии реакции образования перспективного класса биологи-

чески активных соединений 2-тио-5-(пиридилметилидене)-3,5-дигидро-4Н-имидазол-4-онов, протекаю-
щей через образование реакционного комплекса из реагентов, катализатора (КОН) и сольватной оболочки 
из молекул растворителя и дан ответ на вопрос: «Является ли образование 5-Z ориентированного продукта 
так же и термодинамически лимитируемым?» С целью поиска ответа на этот вопрос были просчитаны 
энергии образования двух стереоизомеров и их поворотных конформеров 5-Z, а также тиоенольных форм, 
соответствующих соединениям 5-Z, дипольные моменты и моменты инерции вращательного движения J 
по осям x, y, z, методами квантовой химии. Проведенный в работе анализ полученных расчетных данных 
энергий образования альтернативных продуктов, моментов инерции вращательного движения и их 
последующее сравнение с результатами эксперимента свидетельствует, что образование Z-продукта 
является симбатным сочетанием, как ориентационных взаимодействий (диполь-дипольных, водородных 
связей) в реакционном комплексе, предшествующим переходному состоянию, так и термодинамической 
предпочтительностью образовавшегося продукта. 

 Полученные данные так же свидетельствуют и в пользу необходимости привлечения, наряду с 
традиционными энергиями образования структур, так же и моментов инерции вращательного движения Jx 
и Jz отдельных предполагаемых продуктов, которые оказывают, как и дипольные моменты, 
детерминирующую роль на положение конформационного равновесия и стабилизацию отдельных форм, 
приводящих к образованию Z-5-(пиридилметилидено)-структуры. Это подтверждает ранее сделанный 
вывод о том, что моменты инерции вращательного движения Jx и Jz как характеристики вращательной 
степени свободы, могут выступать в качестве численных характеристик пространственной структуры 
молекул.  


