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Методом ИК�спектроскопии изучены спектраль�
ные характеристики ранее синтезированных 3,4,5�
замещенных 1�(1,1�диоксотиетанил�3)�1Н�пиразо�
лов. Идентифицированные характеристические
полосы поглощения структурных фрагментов упо�
мянутых соединений подтверждают целесообраз�
ность использования ИК�спектроскопии для иден�
тификации 3,4,5�замещенных 1�(1,1�диоксотие�
танил�3)�1Н�пиразолов и новых лекарственных
кандидатов на их основе.

Ключевые слова: амины; 1,1�диоксотиетан; иден�
тификация; ИК�спектроскопия; пиразол

The spectral characteristics of previously synthesized
3,4,5�substituted 1�(1,1�dioxothietanyl�3)�1H�pyrazoles
were studied by infrared spectroscopy. The identified
characteristic absorption bands of the structural
fragments of the studied compounds confirm the
expediency of using IR spectroscopy to identify 3,4,5�
substituted 1�(1,1�dioxothietanyl�3)�1H�pyrazoles
and new drug candidates based on them.
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Среди гетероциклических соединений осо�
бое значение имеет класс пиразолов, который яв�
ляется одним из наиболее исследуемых и приме�
няемых в области разработки лекарственных
средств 1. Известны более 40 лекарственных пре�
паратов на основе пиразола, среди которых  несте�
роидный противовоспалительный препарат  целе�
коксиб, антикоагулянт апиксабан, нейролептик
CDPPB, анальгетик дифенамизол и ряд других 2

(рис. 1).
Как известно 3, 4,  5�аминозамещенные 3�

бром�4�нитро�1H�пиразолы обладают выражен�
ной антидепрессивной активностью, не уступаю�

щей по эффективности эталонному препарату –
амитриптилину, поэтому исследование структу�
ры вышеупомянутых веществ современными ин�
струментальными методами анализа  для после�
дующей разработки на их основе перспективных
лекарственных кандидатов, является актуаль�
ным. Одним из ключевых методов, регламентиро�
ванных ведущими фармакопеями, является ИК�
спектроскопия 5.

Целью настоящего исследования является
изучение спектральных характеристик и выявле�
ние характеристических полос поглощения в ИК�
спектрах 3,4,5�замещенных 1�(1,1�диоксотиета�
нил�3)�1Н�пиразолов для их идентификации.
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Материалы и методы исследования

В работе изучены 3,5�замещенные 1�(1,1�ди�
оксотиетанил�3)�4�нитропиразолы 1а1в, 2а1с
(рис. 2), синтезированные нами ранее 6, 7.

ИК�спектры были записаны на ИК�Фурье
спектрометре «Инфралюм ФТ�02, ЛЮМЭКС»
(ООО «Люмэкс», г. Санкт�Петербург) в области
400�4000 см�1. Образцы исследовались в виде таб�
леток с бромидом калия KBr по методике 8. Поло�
жения полос поглощения интерпретировали
с привлечением литературных данных 9, 10.

Результаты и их обсуждение

Целевые соединения были синтезированы в
две стадии. На первой стадии окисление 3,4,5�за�
мещенных 1�(тиетанил�3)�1Н�пиразолов 10�крат�
ным мольным избытком пероксида водорода по

методике 6 привело к образованию 1�(1,1�диоксо�
тиетанил�3) производных 1а1в. На второй стадии
взаимодействие соединения 1б с алифатически�
ми, гетероциклическими и ароматическими ами�
нами позволило получить 5�аминозамещенные 3�
бром�4�нитропиразолы 2а1с 4, 7.

Проведенный сравнительный анализ ИК�
спектров соединений 1а1в и 2а1с показал, что, не�
смотря на их схожесть, обусловленную наличием
пиразольного цикла и заместителей в положениях
3 и 4, между ними отмечаются существенные раз�
личия.

Так, наличие полос поглощения пиразольно�
го цикла в ИК�спектрах (1361�1655 см�1 для коле�
баний νC=C/C=N и 1215�1232 см�1 для νC–N) под�
тверждает структуру всех синтезированных со�
единений. При этом наблюдается зависимость по�
ложения полос от электронных свойств
заместителя в положении С5, как, например, в слу�
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Рис. 1. Лекарственные средства на основе производных пиразола
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Таблица 1
Основные колебательные частоты (см�1) в ИК�спектрах 3,4,5�замещенных

1�(1,1�диоксотиетанил�3)�1H�пиразолов 1а�в, 2а�с

ИК-спектр, ν, см-1 (таб. КBr) Соед-е 
C–S С–Br С–N(пир) С–N(амин) SO2 С=С, С=N  NO2 С-H(алиф.)  С-H(ароматич.) NН 

1а 757 - 1223 - 1133; 1305 1499; 1533 1314; 1413 2956-3158 - - 
1б 756 1022 1224 - 1141; 1326 1466; 1523 1326; 1403 2950-3041 - - 
1в 772 1025 1216 - 1142; 1314 1361; 1454; 1488 - 2930-3050 - - 
2а 750 1054 1224 1267 1144; 1327 1496; 1545 1341; 1438 2876-2996 3022 - 
2б 747 1059 1222 1259 1147; 1317 1499; 1548 1332; 1434 2834-2942 2961-3066 - 
2в 734 1051 1216 1259 1139; 1328 1541; 1547 1349; 1437 2860-2941 3002-3059 - 
2г 766 1045 1223 1260 1134; 1319 1496; 1542 1332; 1437 2860-2930 3020-3060 - 
2д 773 1049 1227 1267 1144; 1311 1422; 1505; 1551 1337; 1446 2722-2974 3031 - 
2е 753 1042 1232 1264 1144; 1323 1494; 1545 1337; 1440 2838-2981 2991-3021 3238-3659 
2ж 765 1045 1228 1254 1141; 1317 1496; 1561; 1655 1345; 1445 2843-2988 3002-3038 3348 
2з 750 1047 1223 1266 1140; 1322 1483; 1559 1339; 1549 2859-2965 3021-3032 3307 
2и 764 1053 1226 1260 1138; 1328 1529; 1554; 1581; 1594 1337; 1478 2953-2961 3034 3314 
2к 735 1054 1223 1259 1140; 1319 1535; 1567; 1575 1344; 1481 2871-2957 3034-3059 3333 
2л 756 1055 1226 1248 1138; 1318 1540; 1616 1318; 1480 2868-2960 2993-3058 3371-3428 
2м 763 1060 1225 1247 1140; 1323 1519; 1619 1323; 1478 2876-3963 3017-3069 3170-3419 
2н 761 1056 1223 1246 1143; 1323 1444; 1511; 1609; 1617 1328; 1480 2786-2896 2923-3007 3183-3316 
2о 740 1054 1215 1274 1136; 1313 1530; 1575; 1593 1336; 1483 2879-2955 3024 3329 
2п 750 1045 1228 1253 1138; 1327 1494; 1542; 1578 1327; 1447 2765-2994 3007-3053 - 
2р 744 1057 1230 1246 1141; 1318 1451; 1486; 1596 1338; 1452 2809-2955 2996-3035 - 
2с 757 1055 1225 1265 1141; 1323 1525; 1543; 1586 1323; 1440 2848-2995 3032 - 

чае соединения 2ж с гомопиперазиновым фраг�
ментом полосы νC=C/C=N смещены в область 1496�
1655 см�1 5, 11.

Валентные колебания заместителей в поло�
жениях 3 и 4 пиразольного цикла служат отличи�
тельным признаком для соединений 1б,в и 2а1с:
симметричные (ν s) и асимметричные (νas) колеба�
ния NO2�группы для соединений 1б,в регистриру�
ются в областях 1314�1326 см�1 и 1403�1413 см�1,
тогда как для соединений 2а1с, содержащих фраг�
мент амина, наблюдаются смещение νas колебаний
в область 1434�1549 см�1.

Общим для соединений 1а1в и 2а1с является
наличие в ИК�спектрах интенсивных полос ва�

лентных колебаний: сульфонильной группы
S(=O)2 (νs  1136�1147 см�1, νas  1305�1328 см�1 12),
связи C–Br (1022�1060 см�1 7), а также смещенные
в высокочастотную область полосы колебаний
C–S (735�773 см�1) по сравнению с тиетансодер�
жащими 5�аминозамещенными 3�бром�4�нитро�
пиразолами 13.

Таким образом, идентифицирование харак�
терных полос поглощения для 3,4,5�замещенных
1�(1,1�диоксотиетанил�3)�1Н�пиразолов  доказы�
вает целесообразность применения ИК�спектро�
метрии для подтверждения их подлинности.
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