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В ходе предыдущих исследований нами был синте�
зирован ряд N2/N4�моно� и N2,N4�дитиетансодер�
жащих 5�бром�2,4�дигидро�1,2,4�триазол�3�онов,
которые продемонстрировали потенциальную ан�
тидепрессивную активность. Для более глубокого
изучения фармакологических свойств в целях
стандартизации этих соединений был проведен ана�
лиз их инфракрасных спектров и определены ключе�
вые колебательные частоты, характерные для 1,2,4�
триазол�3�онового кольца, а также для тиетанового,
тиетаноксидного и тиетандиоксидного циклов.

Ключевые слова: 2,4�дигидро�1,2,4�триазол�3�он;
идентификация; окисление; сульфон; тиетан

In previous studies, we obtained a series of N2/N4�
mono� and N2,N4�dithietane�containing 5�bromo�2,4�
dihydro�1,2,4�triazol�3�ones, which demonstrated
potential antidepressant activity. For a more in�depth
study of the pharmacological properties for the
purpose of standardization of these compounds, an
analysis of their infrared spectra was carried out and
the key vibrational frequencies characteristic of the
1,2,4�triazol�3�one ring, as well as the thietane,
thietane oxide and thietane dioxide cycles were
determined.

Key words: 2,4�dihydro�1,2,4�triazol�3�one;
identification; oxidation; sulfone; thietane

Благодаря широкому спектру биологической
активности (гипотензивная, противораковая, анти�
бактериальная, антидепрессивная, противогрибко�
вая, противосудорожная, нейролептическая и др.),
свойственной производным 1,2,4�триазола, они
представляют собой ключевые структуры для разра�
ботки новых биологически активных соединений  1, 2.

На основе тиетанилазолов 3–5 нами были полу�
чены N2/N4�моно� и N2,N4�дитиетансодержащие 5�
бром�2,4�дигидро�1,2,4�триазол�3�оны (1–15), обла�
дающие антидепрессивной активностью 6, 7.
Дальнейший фармакологический скрининг син�
тезированных соединений потребовал предвари�

тельной стандартизации и контроля качества син�
тезированных соединений.

Инфракрасная (ИК) спектроскопия – совре�
менный метод изучения строения соединений, осно�
ванный на взаимодействии инфракрасного излуче�
ния с веществом, который позволяет идентифици�
ровать функциональные группы и структурные
фрагменты в молекулах по характеристическим по�
лосам поглощения. Высокая точность и чувстви�
тельность современных спектрометров обусловли�
вают широкое применение данного метода в науч�
ных исследованиях 8. Всемирная организация здра�
воохранения рекомендует ИК�спектроскопию для
использования в системах контроля за оборотом
фальсифицированных лекарственных средств 9.
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Таким образом, наша работа направлена на
изучение целесообразности применения ИК�
спектроскопии для идентификации N2N4�моно� и
N2N4�дитиетанилтриазолонов (1–15) и разработ�
ки на ее основе методов их анализа.

Материалы и методы

ИК�спектры соединений 1–15 были зарегис�
трированы на Фурье�спектрометре «Инфралюм
ФТ�02» (ООО «Люмэкс», г. Санкт�Петербург) в
таблетках с бромидом калия (KBr). Регистрация
спектров проведена в соответствии с требования�
ми Государственной фармакопеи XV 10, 11.

Результаты и их обсуждение

2�Тиетанилтриазолоны 1–3 синтезированы
из 3,5�дибром�1�(тиетан�3�ил)�1,2,4�триазола пу�
тем взаимодействия его с раствором гидроксида
натрия. Далее проводили окисление 5�бром�2�
(тиетан�3�ил)�1,2,4�триазол�3�она 1 до сульфок�
сида 2 и сульфона 3. На следующем этапе проведе�
но снятие защитной диоксотиетанильной группы
с 5�бром�2�(1,1�диоксотиетан�3�ил)�4�(тиетан�3�
ил)�1,2,4�триазол�3�она и его последующее окис�
ление, что привело к образованию N4�тиетанилт�
риазолонов 4–6. Реакция соединений 4–6 с 2�
хлорметилтиираном привела к образованию изо�
мерных N2,N4�дитиетанилтриазолонов 7–15.
Реакциями окисления синтезированы 5�бром�2,4�
ди(1�оксотиетан�3�ил)�2,4�дигидро�1,2,4�триа�
зол�3�оны, 5�бром�2,4�ди(1,1�диоксотиетан�3�
ил)�2,4�дигидро�1,2,4�триазол�3�оны и 5�бром�2/
4�(1�оксотиетан�3�ил)�2/4�(1,1�диоксотиетан�3�
ил)�2,4�дигидро�1,2,4�триазол�3�оны (табл. 1) 7.

Идентифицировать 1,2,4�триазолоновый
фрагмент в ИК�спектрах синтезированных соеди�
нений 1–15 можно по характерным полосам по�
глощения колебаний функциональных групп νN=C

(1549�1514 см�1), νC=O (1717�1670 см�1) и νC–N

(1275�1125 см�1) (табл. 1) 12, 13.
В положении полос νC=O наблюдается разли�

чие между изомерными рядами: в N2�замещенных
производных 1, 2 они смещены на ~20 см�1 в низ�
кочастотную область относительно полос погло�
щения их N4�изомеров 4, 5.

Сравнительный анализ ИК�спектров в соеди�
нениях 9, 12, 14 показал, что сочетание 1,1�диоксоти�
етанового цикла в N2/N4�положении с тиетановым
или тиетандиоксидным циклом, приводит к появле�
нию колебаний νC=O в области 1717�1713 см�1, а ком�
бинация тиетандиоксидного и тиетаноксидного
циклов в соединениях 11, 15 вызывает сдвиг полосы
νC=O в низкочастотную область на 30�40 см�1.

Отличительной особенностью соединений
1–6 является смещение полос поглощения вален�
тных колебаний C–Br в ИК�спектрах за счет элек�
тронно�донорного и пространственного влияния
положения тиетанового цикла на триазольное
кольцо (табл. 1). Для триазолонов 1–3 полосы по�
глощения регистрируется при 1097 см�1, тогда как
для N4�изомеров 4–6 наблюдается батохромный
сдвиг примерно на 20 см�1 10.

Общей характеристикой соединений 1, 4, 7, 8,
13 является присутствие в ИК�спектрах полос по�
глощения колебаний νS(CH2)2�группы при 668�631
см�1. Образование тиетан�1,1�диоксидного цикла
в соединениях 3, 6, 9, 11, 12, 14, 15 подтверждается
смещением характерных полос поглощения
S(CH2)2�группы в высокочастотную область при�
мерно на 100 см�1 14.

В ИК�спектрах соединений 2, 5, 8, 10, 13, 15
регистрируются полосы поглощения валентных
колебаний сульфоксидной группы (S=О) в интер�
вале 1110�1026 см�1. Для соединений 3, 6, 9, 11, 12,
14, 15 наблюдаются характерные полосы поглоще�
ния валентных колебаний сульфонильной группы
S(=O)2, соответствующие νsS(=O)2

 в области 1139�
1132 см�1 и νasS(=O)2

 в области 1333�1303 см�1. Харак�
терной особенностью ИК�спектра соединения 12
является удвоение полос поглощения, соответ�
ствующих валентным колебаниям S(=O)2�группы
(vs при 1139, 1130 см�1 и νas при 1333, 1313 см�1).
Для соединений 1–3 и 4–6 характерны полосы по�
глощения колебаний NH�группы в интервале
3131�3084 см�1.

Таким образом, на основе анализа ИК�спект�
ров региоизомерных N2/N4�моно� и N2,N4�дитиетан�
содержащих 5�бром�2,4�дигидро�1,2,4�триазол�3�
онов определены основные полосы поглощения
триазольного цикла, заместителей и тиетанового
цикла. Установлена возможность идентификации изо�
меров по характеристическому сдвигу полос поглоще�
ния валентных колебаний C–Br связи (~1097 см�1

для N2�изомеров и ~1075 см�1 для N4�изомеров).
Валентные колебания S=O связи являются

ключевым признаком для установления степени
окисления тиетанового цикла. Интенсивная полоса
в области 1110�1026 см�1 характерна для сульфок�
сидной формы, тогда как наличие двух разделенных
полос νs (1139�1132 см�1) и νas (1333�1303 см�1) одно�
значно указывает на сульфонильную группу. По�
ложение полосы поглощения карбонильного
фрагмента триазолона зависит от степени окисле�
ния соседних тиетановых циклов. Наибольшее
высокочастотное положение полосы νC=O (~1717�
1713 см�1) наблюдается при сочетании с тиетанди�
оксидным циклом, тогда как наличие тиетанок�
сидного цикла вызывает низкочастотный сдвиг.
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Таблица 1
Основные колебательные частоты (см�1) в ИК�спектрах соединений 1�15

ИК-спектр,  ν, см-1 (таб. КBr) № 
соед-я  

Формула 
соединения S(CH2)2 С–Br С–N SO2 SO С=N  СH NН C=О 

1 N

N
H

N

OBr

S

 
631 1097 1166, 1212 - - 1530 2885-3070 3131 1680 

2 
N

N
H

N

OBr

S O

 
635 1071 1128, 1194 - 1026 1530 2779-3031 3119 1670 

3 
N

N
H

N

OBr

S
O

O

 
738 1097 1164, 1222 1132, 1325 - 1549 2857-3010 3129 1696 

4 N

NHN

Br O

S  

631 1078 1145, 1221 - - 1549 2923-3019 3127 1702 

5 
N

NHN

Br O

S

O  

638 1059 1209, 1273 - 1040 1532 2774-3012 3084 1694 

6 
N

NHN

Br O

S

O O  

759 1075 1125, 1213 1135, 1327 - 1532 2766-3045 3125 1701 

7 

NN

NBr

S

S

O

 

668 1053 1158, 1208 - - 1514 2852, 2943, 
2998 - 1692 

8 
NN

NBr

S O

S

O

 
655 1069 1155, 1208 - 1169 1516 3023, 2949 - 1696 

9 
NN

NBr

S

S

O

O

O

 

737 1074 1195, 1262 1137, 1323 - 1526 3021 - 1717 

10 

NN

NBr O

S O

S

O  

634 1091 1186, 1259 - 1066 1521 2944, 3025 - 1694 

11 

NN

NBr O

S

S

O

O

O

 

730 1074 1195,1262 1137, 1323 1069 1528 2953,3027 - 1682 

12 

NN

NBr O

S

S

O

O

O O  

729 1075 1194,1275 1130, 1139,
1313, 1333 - 1530 2949-3043 - 1713 

13 

NN

NBr

S

S

O

O  

654 1079 1168,1212 - 1075 1521 2947-3037 - 1688 

14 

NN

NBr

S

S

O

O O  

730 1078 1135,1225 1138, 1303 - 1526 2953,3021 - 1717 

15 

NN

NBr

S O

S

O

O O  

731 1082 1198,1213 1135, 1325 1067 1525 2951,3025 - 1680 
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