МЕХАНІЗМ ЦИКЛІЗАЦІЇ ТА ПЕРЕГРУПУВАННЯ ДІМРОТА АНТРАХІНОНОВМІСНИХТРИАЗЕНІВ ДО ТРИАЗОЛІВ
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Синтез триазену 1 на основі ядра антрахінону та його перетворення на триазол 7 є зручним процесом для утворення нових похідних антрахінону. Квантово-хімічні розрахунки цього процесу підтверджують необхідність використання протонного розчинника, такого як етанол. Розраховані енергії проміжних речовин, деяких перехідних станів та продуктів реакції вказують на те, що, загалом, замикання циклу та подальша перегрупування призводять до більш стабільного продукту, а енергії активації основних стадій мають відносно низькі значення. Рентгеноструктурний аналіз підтвердив структуру сполуки, що утворилася в результаті перетворення.
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Схема ілюструє ймовірний механізм перетворення триазену 1 у триазол 7. Триазен 1 існує у вигляді суміші таутомерів (AQN=NNHCH2CN ↔ AQNHN=NCH2CN) у розчині за кімнатної температури. Початкова циклізація відбувається через внутрішньомолекулярну нуклеофільну атаку ціаногрупи, спочатку утворюючи 5-амінотриазол 3. Перегрупування Дімрота похідної 3, каталізоване протонними розчинниками, призводить до утворення триазолу 7 без участі каталізатора, що виявилося простіше, ніж описано в літературі для бензоловмісних 5-амінотриазолів [1].
Фінансування. Фінансується Національним фондом досліджень України (НДФУ). Реєстраційний номер проекту: 2025.05/0026 Розробка біологічно активних азотвмісних похідних антрацендіону.
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