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Хинолин является структурным фрагментом многих 

природных и синтетических алкалоидов.1 Производные 
хинолина обладают широким спектром биологической 

активности. Например, cреди 3-цианохинолинов обна-
ружены соединения с противоопухолевой2 и анти-

депрессивной3 активностью, а также антагонисты 

рецепторов пептида нейрокинина.4 
Основные методы синтеза 2-(алкилсульфанил)-

5,6,7,8-тетрагидрохинолин-3-карбонитрилов представ-
ляют собой конденсацию 1-морфолиноциклогексена с 

2-[(гетарил)метилиден]-2-цианотиоацетамидами (с после-

дующим алкилированием алкилгалогенидами),5 конден-
сацию 2-цианотиоацетамида с 2-[(диметиламино)-

метилиден]циклогексан-1,3-дионом,6 а также алкили-
рование замещенных 2-сульфанил-5,6,7,8-тетрагидро-

хинолин-3-карбонитрилов.7 
В продолжение исследования по химии частично 

гидрированных 2-(алкилсульфанил)хинолин-3-карбо-

нитрилов8 в настоящей работе изучена новая много-
компонентная реакция, приводящая к 2-(алкил-

сульфанил)-4-арил(гетарил)-5,6,7,8-тетрагидрохинолин-

3-карбонитрилам 1a–j. Показано, что ароматические и 

гетероароматические альдегиды 2a–e реагируют с 
малонодитиоамидом (3), 1-(циклогекс-1-ен-1-ил)пипе-

ридином (4) при 50 °С и далее с алкилгалогенидами 5a–h 
при 20 °С в абсолютном EtOH в присутствии NaOEt с 

образованием замещенных частично гидрированных 
хинолинов 1a–j, а не ожидаемых ранее неизвестных их 

3-тиокарбамоилзамещенных аналогов (схема 1). 

Вероятный механизм реакции включает конден-
сацию Кнёвенагеля альдегидов 2 и малонодитиоамида 

(3) с образованием алкенов 6, которые выступают 
акцепторами Михаэля, присоединяя енамин 4. Затем 

реализуется внутримолекулярная циклизация и форми-

руется 1,4,5,6,7,8-гексагидрохинолиновый цикл, транс-
формирующийся далее в 5,6,7,8-тетрагидрохинолин-

2-тиолат натрия 7. При алкилировании соединения 7 
алкилгалогенидами 5a–h образуются сульфиды 1a–j 

(схема 2). Отметим, что в ходе реакции происходит 
элиминирование H2S, что было обнаружено нами ранее 
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и на других примерах взаимодействия малонодитио-
амида (3) в качестве С-нуклеофила.9 По причине 

легкого отщепления H2S в условиях данной реакции 

получить ранее неизвестные частично гидрированные 
3-тиокарбамоилзамещенные хинолины таким методом 

не удалось. Выделение H2S было зафиксировано 
органолептически и по потемнению ацетатно-свин-

цовой влажной бумаги в результате образования PbS. 

Ароматизация 1,4-дигидропиридинового цикла осуще-
ствляется, по-видимому, кислородом воздуха (в инерт-

ной атмосфере реакцию не проводили). 

Спектральные данные подтверждают строение синте-

зированных соединений 1a–j. ИК спектры содержат 
характеристические полосы поглощения валентных 

колебаний сопряженной цианогруппы при 2217–2225 см–1. 

В спектрах ЯМР 1Н наблюдаются сигналы протонов 
тетраметиленового фрагмента, ароматических замести-

телей и алкилсульфанильной группы с характерными 
расщеплением и значениями химических сдвигов. 

Отметим, что в соединениях 1e–g,i,j сигналы протонов 
метиленовых групп 5,6,7,8-тетрагидрохинолинового 

цикла проявляются в виде уширенных синглетов. 

Спектры ЯМР 13С содержат сигналы всех атомов 
углерода с типичными значениями химических сдвигов. 

Для однозначного установления строения получен-
ных 5,6,7,8-тетрагидрохинолинов 1a–j и выяснения 

механизма рассмотренной многокомпонентной реак-

ции изучены молекулярная и кристаллическая струк-
туры соединений 1a–d (рис. 1). Циклогексеновый 

фрагмент центрального 5,6,7,8-тетрагидрохинолино-
вого цикла в соединениях 1a–d принимает конфор-

мацию искаженного несимметричного "кресла" с 
выходом атомов C-6,7 из плоскости, проведенной через 

остальные атомы цикла, соответственно на 0.476(2) и  

–0.310(3) Å (соединение 1a), 0.413(3) и –0.323(3) Å 
(соединение 1b), 0.464(4) и –0.277(4) Å (соединение 1c) 

и 0.469(5) и –0.245(5) Å (соединение 1d). Угол между 
плоскостями пиридинового и бензольного циклов 

5,6,7,8-тетрагидрохинолинов 1a–d равен 62.58(4), 67.98(6), 

76.48(6) и 76.06(9)° соответственно. Метоксильные 
заместители почти копланарны бензольному циклу – 

соответствующие торсионные углы C–O–C–C равны 
14.27(17) и 4.03(18)° (соединение 1a), 1.9(2) и –3.1(2)° 

Схема 1 

Схема 2 

Рисунок 1. Молекулярные структуры соединений 1a–d в представлении атомов эллипсоидами тепловых колебаний с 

50% вероятностью. 
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(соединение 1b), 6.2(3) и –3.3(3)° (соединение 1c) и  

–3.4(3)° (соединение 1d). 
Интересно отметить, что в 5,6,7,8-тетрагидро-

хинолине 1a алкилсульфанильный заместитель и атом 

C-6 циклогексенового фрагмента расположены син-
перипланарно по отношению к базальной плоскости 

5,6,7,8-тетрагидрохинолинового цикла (торсионный 
угол C(2)–S(1)–C(9)–C(10) равен –64.96(11)°), в то 

время как в соединениях 1b–d они расположены анти-
перипланарно относительно той же плоскости (тор-

сионный угол C(2)–S(1)–C(9)–C(10) равен 80.54(13), 

72.90(16) и 73.0(2)° соответственно). 
Упаковка молекул соединений 1a–d в кристаллах 

стопочная вдоль кристаллографических осей b, a, b и a 
соответственно. Молекулы расположены на вандер-

ваальсовых расстояниях (рис. S1–S4, сопроводитель-

ные материалы). 
Таким образом, многокомпонентная реакция арома-

тических и гетероароматических альдегидов,  малоно-
дитиоамида, 1-(циклогекс-1-ен-1-ил)пиперидина и 

алкилгалогенидов приводит к образованию новых 

2-(алкилсульфанил)-4-арил(гетарил)-5,6,7,8-хинолин-3-
карбонитрилов, а не их 3-тиокарбамоилзамещенных 

аналогов. 

Экспериментальная часть 

ИK спектры записаны на спектрометре ОАО "ЛОМО" 

ИКС-40 в вазелиновом масле. Спектры ЯМР 1H и 13C 

(400 и 100 МГц соответственно) зарегистрированы на 
спектрометре Varian VXR-400 в ДМСО-d6, внутренний 

стандарт TMC. Масс-спектры высокого разрешения 
соединений 1a–d записаны на масс-спектрометре 

Thermo Scientific Orbitrap Elite. Для масс-спектрального 

анализа соединения 1a–d растворяют в 1 мл ДМСО, 
полученные растворы разбавляют в 100 раз 1% HCO2H 

в MeCN. Образцы вводят шприцевым насосом со 
скоростью 40 мкл/мин в источник ионизации электро-

распылением. Потоки газов источника отключают, 
напряжение на игле 3.5 кВ, температура капилляра 275 °С. 

Масс-спектры регистрируют в режимах положитель-

ных и отрицательных ионов в орбитальной ловушке с 
разрешением 480000. Внутренние калибранты ион 

[2ДМСО+Н]+ (m/z 157.03515) для положительных 
ионов и додецилсульфатный анион (m/z 265.14789) для 

отрицательных ионов. Масс-спектры соединений 1e–j 

записаны на хромато-масс-спектрометре Agilent 1100 
Series с масс-селективным детектором Agilent LS/MSD SL 

(образцы вводят в матрице AcOH, химическая иони-
зация при атмосферном давлении). Элементный анализ 

выполнен на CHN-анализаторе PerkinElmer 2400 II. 
Температуры плавления определены на аппарате 

Кофлера. Контроль за ходом реакций и чистотой 

полученных соединений осуществлен методом ТСХ на 
пластинах Silufol UV-254, элюент Me2CO–гексан, 3:5, 

проявление в парах иода и УФ свете. 

Синтез 2-(алкилсульфанил)-4-арил(гетарил)-5,6,7,8-

тетрагидрохинолин-3-карбонитрилов 1a–j (общая 

методика). К смеси 10 ммоль альдегида 2а–e и 1.3 г 
(10 ммоль) малонодитиоамида (3) в 30 мл нагретого до 

50 °С абсолютного EtOH при перемешивании добав-

ляют раствор, приготовленный из 0.23 г (10 ммоль) Na 
и 20 мл абсолютного EtOH. Реакционную смесь пере-

мешивают в течение 0.5 ч, затем добавляют 1.7 г 

(10 ммоль) енамина 4 и продолжают перемешивание 
еще в течение 1 ч. К смеси при перемешивании при 20 °С 

добавляют 10 ммоль алкилгалогенида 5а–h и переме-
шивают в течение 3 ч. Реакционную смесь выдер-

живают без перемешивания при 20 °C в течение 24 ч, 
затем разбавляют равным объемом H2O и отфильт-

ровывают образовавшийся осадок. Осадок промывают 

30 мл H2O, 10 мл EtOH и 10 мл гексана. 

4-(2,5-Диметоксифенил)-2-(этилсульфанил)-5,6,7,8-

тетрагидрохинолин-3-карбонитрил (1а). Выход 2.7 г 
(77%), желтые кристаллы, т. пл. 86–88 °С (1,4-диоксан). 

ИК спектр, ν, см–1: 2217 (C≡N). Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д. 

(J, Гц): 1.30 (3Н, т, J = 7.2, СН2СН3); 1.53–1.72 (2Н, м, 
6-СН2); 1.75–1.81 (2Н, м, 7-СН2); 2.18–2.24 (1Н, м) и 

2.27–2.33 (1Н, м, 5-СН2); 2.82–2.90 (2Н, м, 8-СН2); 3.20 
(2Н, к, J = 7.2, СН2СН3); 3.67 (3Н, с, ОСН3); 3.70 (3Н, с, 

ОСН3); 6.75 (1Н, с, H-6); 6.99 (1Н, д, J = 9.0, H-3); 7.07 
(1Н, д, J = 9.0, H-4). Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 14.9; 22.2; 

22.3; 24.3; 26.0; 33.5; 56.0; 56.4; 105.3; 113.3; 115.4; 

115.7; 115.8; 124.6; 127.5; 149.9; 151.5; 156.6; 157.8; 
161.6. Найдено, m/z: 355.1479 [M+H]+. C20H23N2O2S. 

Вычислено, m/z: 355.1402. 

2-(Бензилсульфанил)-4-(2,5-диметоксифенил)-5,6,7,8-

тетрагидрохинолин-3-карбонитрил (1b). Выход 3.0 г 

(73%), светло-желтые кубические кристаллы, т. пл. 122–
124 °С (АсOH). ИК спектр, ν, см–1: 2220 (C≡N). Спектр 

ЯМР 1Н, δ, м. д. (J, Гц): 1.54–1.70 (2Н, м, 6-СН2); 1.73–
1.82 (2Н, м, 7-СН2); 2.17–2.24 (1Н, м) и 2.27–2.33 (1Н, 

м, 5-СН2); 2.94 (2Н, т, J = 6.0, 8-СН2); 3.64 (3Н, с, 
ОСН3); 3.67 (3Н, с, ОСН3); 4.47 (2Н, с, SСН2); 6.74 (1Н, 

с, H-6); 6.98 (1Н, д, J = 9.1, H-3); 7.07 (1Н, д, J = 9.1, 

H-4); 7.21 (1Н, т, J = 7.4, H-4 Ph); 7.28 (2Н, т, J = 7.2, 
H-3,5 Ph); 7.44 (2Н, д, J = 7.2, H-2,6 Ph). Спектр ЯМР 13С, 

δ, м. д.: 22.1; 22.2; 26.0; 33.3; 33.6; 55.9; 56.4; 104.9; 
113.3; 115.4; 115.6; 115.8; 124.5; 127.6; 127.9; 128.2 

(2С); 129.7 (2С); 138.4; 149.9; 151.6; 153.4; 157.2; 161.5. 

Найдено, m/z: 417.1636 [M+H]+. C25H25N2O2S. Вычис-
лено, m/z: 417.1558. 

2-(Аллилсульфанил)-4-(2,5-диметоксифенил)-5,6,7,8-
тетрагидрохинолин-3-карбонитрил (1c). Выход 2.5 г 

(69%), светло-желтые пластинчатые кристаллы, т. пл. 

114–116 °С (АсOH). ИК спектр, ν, см–1: 2225 (C≡N). 
Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д. (J, Гц): 1.54–1.72 (2Н, м, 6-СН2); 

1.74–1.82 (2Н, м, 7-СН2); 2.13–2.26 (1Н, м) и 2.28–2.39 
(1Н, м, 5-СН2); 2.82–2.90 (2Н, м, 8-СН2); 3.65 (3Н, с, 

ОСН3); 3.69 (3Н, с, ОСН3); 3.89 (2Н, д, J = 6.9, SСН2); 
5.09 (1Н, д, J = 10.0) и 5.30 (1Н, д, J = 18.4, CH=СН2); 

5.80–5.96 (1Н, м, СН=CH2); 6.78 (1Н, с, H-6); 7.01 (1Н, 

д, J = 9.1, H-3); 7.08 (1Н, д, J = 9.1, H-4). Спектр ЯМР 13С, 
δ, м. д.: 22.1; 22.2; 26.0; 32.5; 33.4; 56.0; 56.4; 105.4; 113.3; 

115.4; 115.6; 115.8; 118.8; 124.5; 127.8; 134.0; 150.0; 
151.5; 153.6; 157.0; 161.6. Найдено, m/z: 367.1468 

[M+H]+. C21H23N2O2S. Вычислено, m/z: 367.1402. 

2-(Аллилсульфанил)-4-(4-метоксифенил)-5,6,7,8-

тетрагидрохинолин-3-карбонитрил (1d). Выход 2.4 г 

(71%), светло-желтые кристаллы, т. пл. 85–87 °С 
(n-BuOH). ИК спектр, ν, см–1: 2225 (C≡N). Спектр ЯМР 1Н, 
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δ, м. д. (J, Гц): 1.56–1.62 (2Н, м, 6-СН2); 1.73–1.84 (2Н, 
м, 7-СН2); 2.34 (2Н, т, J = 6.2, 5-СН2); 2.89 (2Н, т, J = 6.4, 

8-СН2); 3.79 (3Н, с, ОСН3); 3.89 (2Н, д, J = 6.9, SСН2); 
5.08 (1Н, д, J = 10.0) и 5.30 (1Н, д, J = 18.3, CH=СН2); 

6.79–6.97 (1Н, м, СН=CH2); 7.03 (2Н, д, J = 8.7, H-2,6); 

7.25 (2Н, д, J = 8.7, H-3,5). Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 
22.2; 22.4; 26.7; 32.5; 33.5; 55.6; 105.0; 114.5 (2С); 115.9; 

118.7; 127.4 (2С); 130.2 (2С); 134.0; 154.0; 157.4; 160.1; 
161.6. Найдено, m/z: 337.1372 [M+H]+. C20H21N2OS. 

Вычислено, m/z: 337.1296. 

2-{[2-(3,4-Дигидроксифенил)-2-оксоэтил]сульфанил}-

4-(фуран-2-ил)-5,6,7,8-тетрагидрохинолин-3-карбо-

нитрил (1e). Выход 3.2 г (80%), желтый порошок, 
т. пл. 179–181 °С (n-BuOH). ИК спектр, ν, см–1: 3410 

(ОН), 2219 (C≡N), 1712 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д. 
(J, Гц): 1.63 (2Н, уш. с, 6-СН2); 1.70 (2Н, уш. с, 7-СН2); 

2.63 (4Н, уш. с, 5,8-СН2); 4.70 (2Н, с, SСН2); 6.75 (1Н, с, 

H-2); 6.86 (1Н, д, J = 8.2, H-6); 7.03 (1Н, д, J = 3.3, H-3 Fu); 
7.42 (1Н, c, H-4 Fu); 7.50 (1Н, д, J = 8.2, H-5); 7.98 (1Н, 

с, H-5 Fu); 9.60 (2Н, уш. с, 2ОН). Спектр ЯМР 13С, δ, м. 
д.: 21.9; 22.3; 26.9; 33.4; 37.2; 101.7; 112.5; 115.6; 115.7 

(2С); 116.1; 122.2; 126.4; 128.5; 141.1; 145.7; 145.8; 146.5; 
151.5; 158.5; 162.1; 192.1. Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 

407 [M+Н]+ (100). Найдено, %: C 64.93; H 4.30; N 6.76. 

C22H18N2О4S. Вычислено, %: C 65.01; H 4.46; N 6.89. 

2-{[2-Оксо-2-(4-хлорфенил)этил]сульфанил}-

4-(тиофен-2-ил)-5,6,7,8-тетрагидрохинолин-3-карбо-
нитрил (1f). Выход 3.4 г (81%), желтый порошок, т. пл. 

174–176 °С (АсОН). ИК спектр, ν, см–1: 2222 (C≡N), 

1714 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д. (J, Гц): 1.58 (2Н, 
уш. с, 6-СН2); 1.65 (2Н, уш. с, 7-СН2); 2.48 (4Н, уш. с, 

5,8-СН2); 4.80 (2Н, с, SСН2); 7.23 (1Н, т, J = 4.7, H-4 Th); 
7.27 (1Н, д, J = 4.5, H-3 Th); 7.63 (2Н, д, J = 8.4, H-2,6); 

7.82 (1Н, д, J = 4.7, H-5 Th); 8.09 (2Н, д, J = 8.4, H-3,5). 

Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 21.9; 22.2; 26.2; 33.0; 37.4; 
104.9; 115.6; 128.2; 128.3; 129.4 (2C); 129.7; 130.2; 130.6 

(2C); 135.6; 138.8; 146.8; 147.2; 156.4; 157.5; 161.9. 
Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 427 [М+Н]+ (32), 425 [M+Н]+ 

(100). Найдено, %: C 62.11; H 3.96; N 6.48. C22H17ClN2ОS2. 
Вычислено, %: C 62.18; H 4.03; N 6.59. 

Изопропил{[4-(4-гидрокси-3-метоксифенил)-3-циано-

5,6,7,8-тетрагидрохинолин-2-ил]сульфанил}ацетат (1g). 
Выход 3.1 г (76%), бесцветный порошок (флуоресци-

рует при УФ облучении), т. пл. 139–141 °С (i-PrOH). 
ИК спектр, ν, см–1: 3405 (ОН), 2220 (C≡N), 1714 (С=О). 

Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д. (J, Гц): 1.20 (6Н, д, J = 6.1,  

CH(СН3)2); 1.62 (2Н, уш. с, 6-СН2); 1.77 (2Н, т, J = 5.8, 
7-СН2); 2.45 (2Н, уш. с, 5-СН2); 2.83 (2Н, т, J = 6.2, 

8-СН2); 3.76 (3Н, с, ОСН3); 4.03 (2Н, с, SСН2); 4.81–4.99 
(1Н, м, CH(СН3)2); 6.74 (1Н, д, J = 8.0, H-6); 6.85 (1Н, с, 

H-2); 6.92 (1Н, д, J = 8.0, H-5); 9.44 (1Н, уш. с, ОН). 
Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 22.1 (2С); 22.2; 22.5; 26.0; 

26.7; 32.9; 56.3; 69.1; 104.6; 112.9; 116.0; 116.1; 121.5; 

126.0; 127.7; 147.9; 148.1; 154.4; 157.1; 161.5; 168.5. 
Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 413 [M+Н]+ (100). Найдено, %: 

C 63.92; H 5.78; N 6.70. C22H24N2О4S. Вычислено, %: 
C 64.06; H 5.86; N 6.79. 

Изопропил{[4-(2,5-диметоксифенил)-3-циано-5,6,7,8-

тетрагидрохинолин-2-ил]сульфанил}ацетат (1h). Выход 
3.3 г (77%), бесцветные иглы, т. пл. 148–149 °С 

(1,4-диоксан). ИК спектр, ν, см–1: 2222 (C≡N), 1707 
(С=О). Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д. (J, Гц): 1.23 (6Н, д, 

J = 5.6, CH(СН3)2); 1.56–1.72 (2Н, м, 6-СН2); 1.74–1.82 
(2Н, м, 7-СН2); 2.19–2.27 (1Н, м) и 2.29–2.36 (1Н, м, 

5-СН2); 2.84 (2Н, т, J = 6.1, 8-СН2); 3.70 (3Н, с, ОСН3); 
3.73 (3Н, с, ОСН3); 4.05 (2Н, с, SСН2); 4.81–4.97 (1Н, м, 

CH(СН3)2); 6.80 (1Н, с, H-6); 7.04 (1Н, д, J = 9.1, H-3); 

7.12 (1Н, д, J = 9.1, H-4). Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 22.0; 
22.1 (2С); 22.2; 26.0; 32.9; 33.1; 56.0; 56.4; 69.1; 105.0; 

113.4; 115.4; 115.5; 115.9; 124.5; 128.1; 149.9; 151.5; 
153.6; 156.7; 161.6; 168.5. Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 

427 [M+Н]+ (100). Найдено, %: C 64.66; H 6.07; N 6.49. 

C23H26N2О4S. Вычислено, %: C 64.77; H 6.14; N 6.57. 

2-(Метилсульфанил)-4-(2,5-диметоксифенил)-5,6,7,8-

тетрагидрохинолин-3-карбонитрил (1i). Выход 2.7 г 
(78%), желтый порошок, т. пл. 137–139 °С (EtOH). 

ИК спектр, ν, см–1: 2220 (C≡N). Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д. 
(J, Гц): 1.56–1.73 (2Н, м, 6-СН2); 1.79 (2Н, уш. с, 

7-СН2); 2.19–2.22 (1Н, м) и 2.27–2.39 (1Н, м, 5-СН2); 

2.60 (3Н, с, SСН3); 2.93 (2Н, уш. с, 8-СН2); 3.69 (3Н, с, 
ОСН3); 3.73 (3Н, с, ОСН3); 6.78 (1Н, с, H-6); 7.03 (1Н, д, 

J = 9.1, H-3); 7.11 (1Н, д, J = 9.1, H-4). Спектр ЯМР 13С, 
δ, м. д.: 13.1; 22.2; 22.3; 26.0; 33.5; 56.0; 56.5; 105.3; 

113.4; 115.5; 115.7; 115.8; 124.7; 127.5; 150.0; 151.4; 

153.6; 158.3; 161.6. Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 341 
[M+Н]+ (100). Найдено, %: C 66.94; H 5.87; N 8.15. 

C19H20N2О2S. Вычислено, %: C 67.03; H 5.92; N 8.23. 

2-{[4-(4-Гидрокси-3-метоксифенил)-3-циано-5,6,7,8-

тетрагидрохинолин-2-ил]сульфанил}ацетамид (1j). 
Выход 3.0 г (80%), бесцветный ватообразный продукт, 

т. пл. 125–127 °С (АсOH). ИК спектр, ν, см–1: 3425–3300 

(ОН, NH2), 2219 (C≡N), 1665 (С=О). Спектр ЯМР 1Н, 
δ, м. д. (J, Гц): 1.63 (2Н, уш. с, 6-СН2); 1.77 (2Н, уш. с, 

7-СН2); 2.41 (2Н, уш. с, 5-СН2); 2.89 (2Н, т, J = 6.4, 
8-СН2); 3.73 (3Н, с, ОСН3); 3.81 (2Н, с, SСН2); 6.68 (1Н, 

д, J = 8.1, H-6); 6.89 (1Н, с, H-2); 6.91 (1Н, д, J = 8.1, 

H-5); 7.15 (1Н, уш. с, NН2); 7.57 (1Н, уш. с, NН2); 9.39 
(1Н, уш. с, ОН). Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 21.5; 22.5; 

26.7; 33.4; 34.0; 56.3; 104.8; 112.9; 116.0; 116.1; 121.5; 
126.1; 127.5; 147.8; 148.1; 154.4; 157.6; 161.5; 169.6. 

Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 370 [M+Н]+ (100). Найдено, %: 

C 61.65; H 5.07; N 11.29. C19H19N3О3S. Вычислено, %: 
C 61.77; H 5.18; N 11.37. 

Рентгеноструктурное исследование соединений 

1a–d выполнено на синхротронной станции ''БЕЛОК'' 

Национального исследовательского центра ''Курчатов-
ский институт'', используя двухкоординатный детектор 

Rayonix SX165 CCD (l 0.96990 Å, T 100(2) K, 

φ-сканирование с шагом 1.0°). Обработка эксперимен-
тальных данных проведена с помощью программы 

iMOSFLM, входящей в комплекс программ CCP4.10 
Для полученных данных проведен учет поглощения 

рентгеновского излучения по программе SCALA.11 Все 

расчеты проведены с использованием комплекса 
программ SHELXTL.12 Структуры расшифрованы 

прямым методом и уточнены полноматричным МНК 
по F2 в анизотропном приближении для неводородных 

атомов. Атомы водорода, положения которых рассчи-
таны геометрически, включены в уточнение с фиксиро-

ванными позиционными параметрами (модель ''наездник'') 
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и изотропными параметрами смещения (Uизо(H) = 
= 1.5Uэкв(C) для группы CH3 и Uизо(H) = 1.2Uэкв(C) для 

остальных групп). 
Cоединение 1a. Кристаллы, пригодные для РСА, 

получены медленным упариванием раствора соеди-
нения 1a в 1,4-диоксане. Кристаллы соединения 1а 

моноклинные призматические желтого цвета 

(C20H22N2O2S, Mr 354.45), пространственная группа P21/n; 
a 10.3234(11), b 9.5300(9), c 18.6001(17) Å; β 92.763(12)°; 

V 1827.8(3) Å3; Z 4; dвыч 1.288 г/см3; μ 0.440 мм–1; F(000) 
752. Всего собрано 23690 отражений, из них 3737 

независимых, Rint 0.051, 2θ 76.84°. Окончательные 

факторы расходимости: R1 0.040 для 3444 независимых 
отражений с I ≥ 2σ(I) и wR2 0.103 для всех независимых 

отражений. Максимальное и минимальное значения пиков 
остаточной электронной плотности 0.27 и –0.26 e/Å3 

соответственно. Полный набор рентгеноструктурных 
данных депонирован в Кембриджском банке струк-

турных данных (депонент CCDC 1914348). 

Cоединение 1b. Кристаллы, пригодные для РСА, 
получены медленным упариванием раствора соеди-

нения 1b в ледяной АсОН. Кристаллы соединения 1b 
триклинные призматические светло-желтого цвета 

(C25H24N2O2S, Mr 416.52), пространственная группа P1; 

a 8.9346(18), b 10.470(2), c 11.800(2) Å; α 102.61(3), 
β 95.25(3), γ 92.74(3)°; V 1070.1(4) Å3; Z 2; dвыч 1.293 г/см3; 

μ 0.398 мм–1; F(000) 440. Всего собрано 17652 отра-
жения, из них 4337 независимых, Rint 0.104, 2θ 76.92°. 

Окончательные факторы расходимости: R1 0.057 для 
3793 независимых отражений с I ≥ 2σ(I) и wR2 0.133 

для всех независимых отражений. Максимальное и 

минимальное значения пиков остаточной электронной 
плотности 0.36 и –0.42 e/Å3 соответственно. Полный 

набор рентгеноструктурных данных депонирован в 
Кембриджском банке структурных данных (депонент 

CCDC 1914349). 

Cоединение 1c. Кристаллы, пригодные для РСА, 
получены медленным упариванием раствора соеди-

нения 1с в ледяной АсОН. Кристаллы соединения 1с 
триклинные призматические светло-желтого цвета 

(C21H22N2O2S, Mr 366.47), пространственная группа P1; 

a 9.5644(9), b 9.7000(9), c 11.7201(13) Å; α 102.378(13), 
β 108.691(11), γ 104.648(12)°; V 943.3(2) Å3; Z 2;  

dвыч 1.290 г/см3; μ 0.431 мм–1, F(000) 388. Всего собрано 
10489 отражений, из них 3697 независимых, Rint 0.075, 

2θ 76.84°. Окончательные факторы расходимости: 
R1 0.061 для 2991 независимого отражения с I ≥ 2σ(I) и 

wR2 0.162 для всех независимых отражений. Макси-

мальное и минимальное значения пиков остаточной 
электронной плотности 0.50 и −0.47 e/Å3 соответ-

ственно. Полный набор рентгеноструктурных данных 
депонирован в Кембриджском банке структурных 

данных (депонент CCDC 1914350). 

Cоединение 1d. Кристаллы, пригодные для РСА, 
получены медленным упариванием раствора соеди-

нения 1d в n-BuOH. Кристаллы соединения 1d моно-
клинные призматические светло-желтого цвета 

(C20H20N2OS, Mr 336.44), пространственная группа P21/n; 
a 10.006(2), b 18.484(4), c 10.372(2) Å; β 114.07(3)°; 

V 1751.5(7) Å3; Z 4; dвыч 1.276 г/см3; μ 0.442 мм–1;  

F(000) 712. Всего собрано 26136 отражений, из них 
3666 независимых, Rint 0.066, 2θ 76.86°. Окончательные 

факторы расходимости: R1 0.065 для 2985 независимых 
отражений с I ≥ 2σ(I) и wR2 0.179 для всех независимых 

отражений. Максимальное и минимальное значения 
пиков остаточной электронной плотности 0.77 и −0.37 e/Å3 

соответственно. Полный набор рентгеноструктурных 

данных депонирован в Кембриджском банке структ-
урных данных (депонент CCDC 1914351). 

 
Файл сопроводительных материалов, содержащий 

рисунки yпаковок молекул в кристаллах соединений 1a–d, 

доступен на сайте журнала http:// hgs.osi.lv. 
 

Работа выполнена при поддержке Российского 
университета дружбы народов (проект 5-100). 
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