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Для проведения дальнейших фармакологических
исследований синтезированных ранее авторами со�
лей тиетансодержащих 2�[5�бром�2,4�дигидро�3�
оксо�1,2,4�триазолил�4]уксусных кислот, влияю�
щих на систему гемостаза, требуется их
стандартизация, частью которой является анализ
ИК�спектров. Для регистрации ИК�спектров ис�
пользованы соли тиетансодержащих 2�[5�бром�2,4�
дигидро�3�оксо�1,2,4�триазолил�4]уксусных кис�
лот, установлены основные колебательные частоты
1,2,4�триазол�3�онового фрагмента и заместителей.
Данные ИК�спектрометрии представляют интерес
для идентификации тиетансодержащих 5�бром�
2,4�дигидро�1,2,4�триазол�3�онов.

Ключевые слова: 2,4�дигидро�1,2,4�триазол�3�он;
идентификация; ИК�спектры; тиетан.

Previously, we synthesized salts of thietane�containing 2�
[5�bromo�2,4�dihydro�3�oxo�1,2,4�triazolyl�4]acetic
acids, which affect the hemostasis system. For further
pharmacological studies, their standardization is
required, part of which is the analysis of IR spectra. IR
spectra were recorded using salts of thietane�containing
2�[5�bromo�2,4�dihydro�3�oxo�1,2,4�triazolyl�4]acetic
acids, were used to record IR spectra and to determine the
main vibrational frequencies of 1,2,4�triazol�3�one
fragment and substituents. IR spectrometry data are of
interest for the identification of thietane containing 5�
bromo�2,4�dihydro�1,2,4�triazol�3�ones.

Key words: 2,4�dihydro�1,2,4�triazol�3�one;
identification; IR spectra; thietane.

Важным классом гетероциклических соеди�
нений, представляющих значительный интерес
вследствие разнообразия химических превраще�
ний и возможностей практического применения,
являются 2,4�дигидро�1,2,4�триазол�3�оны. Они
обладают широким спектром фармакологической
активности: антидепрессивной, противогрибко�
вой, противомикробной, гемореологической 1–4.
На основе триазолона созданы лекарственные
препараты – тразодон, апрепитант, фосапрепи�
тант и др. (рис. 1) 5.

Среди тиетансодержащих 4�алкил�5�бром�
2,4�дигидро�1,2,4�триазол�3�онов найдены перс�

пективные соединения, проявляющие антидеп�
рессивную 1 и антиагрегантную активности 4. Для
проведения дальнейших фармакологических ис�
следований синтезированных соединений требу�
ется их стандартизация и контроль качества.

В настоящее время ИК�спектроскопия ши�
роко используется в анализе и контроле качества
лекарственных средств 6,7. ИК�спектры индиви�
дуальны для каждого химического соединения, а
возможность по спектру установить наличие оп�
ределенных групп атомов, характер связей и тем
самым судить о качественном составе и строении
вещества используется для качественного анализа
соединений 8.
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Рис.1. Лекарственные средства, производные 1,2,4*
триазол*3*она

Поэтому целью настоящей работы является
анализ ИК�спектров тиетансодержащих 2�[5�
бром�2,4�дигидро�3�оксо�1,2,4�триазолил�4]ук�
сусных кислот и их солей для разработки методов
определения их подлинности.

Материалы и методы

Для регистрации ИК�спектров использова�
ны: 2�[5�бром�2,4�дигидро�3�оксо�2�(тиетанил�
3)�1,2,4�триазолил�4] 1, 2�[5�бром�2,4�дигидро�3�
оксо�2�(1,1�диоксотиетанил�3)�1,2,4�триазолил�
4]уксусные кислоты 2, соли тиетансодержащих 2�
[5�бром�2,4�дигидро�3�оксо�1,2,4�триазолил�4]уксусных
кислот 3а*ж, 4а*ж 4.

Инфракрасные (ИК) спектры зарегистри�
рованы на спектрометре Инфралюм ФТ�02
Фурье с преобразованием в таблетках с бромидом
калия. Разрешение – 2 см�1, спектральный диапа�
зон – 400–4000 см�1. Вещество (2 мг), предназна�
ченное для испытания, растирали с 150–200 мг
тщательно измельченного и высушенного броми�
да калия, добиваясь необходимой однородности, и
прессовали в диск в течение 2–5 мин.

Результаты и обсуждение

Ранее нами синтезированы соли 3а*ж, 4а*ж
реакциями кислот 1, 2 c основаниями по методике,
описанной в работе (рис. 2) 4. Соли представляют
собой белые кристаллические вещества.

В ИК�спектрах кислот 1, 2 и солей 3а*ж, 4а*ж
можно выделить полосы поглощения характер�
ные для гетероциклической части. Так, полосы
поглощения в области 1699�1531 см�1 связаны с
валентными колебаниями связей N=C и C=O
1,2,4�триазолона. В области 1195�1174 см�1 наблю�
даются валентные колебания C–N�связей, а ин�
тенсивная полоса поглощения около 1079�1016
см�1 принадлежит деформационным колебаниям
C–Br�связи.
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Рис. 2. Схема синтеза солей тиетансодержащих 2*[5*бром*2,4*дигидро*3*оксо*1,2,4*триазолил*4]уксусных кис*
лот 3а�ж, 4а�ж
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Присутствие в ИК�спектрах соединений
3а*ж, 4а*ж полос поглощения валентных колеба�
ний S(CH2)2�группы в интервале 630�655 см�1,
свидетельствует о наличии тиетанового цикла. В
ИК�спектрах тиетандиоксидов 4а*ж дополни�
тельно появляются полосы поглощения симмет�
ричных и асимметричных колебаний νS(=О)2�груп�
пы в интервалах 1334�1317 см�1 и 1145�1137 см�1.

Высокоинтенсивные колебания νС=О�груп�
пы кислот 1, 2 наблюдаются в интервале 1735�
1752 см�1. Валентные колебания связей карбокси�
лат иона регистрируются в интервалах 1701�1626
см�1 и 1389�1378 см�1. В ИК�спектрах алкиламмо�
ниевых солей 3в*д, 4в*д регистрируются уширен�
ные полосы поглощения в интервале 3043�2830
см�1, характерные для валентных колебаний N+�
H�группы. В ИК�спектрах гидроксиалкиламмо�
ниевых солей 3в*е, 4в*е  дополнительно регистри�

руются валентные колебания связей С–О в интер�
вале 1350�1247 см�1, а полоса поглощения валент�
ных колебаний N–Н�связи перекрывается с поло�
сой поглощения валентных колебаний О–Н�свя�
зи, образуя уширенную полосу поглощения в ин�
тервале 3545�3090 см�1. Низкоинтенсивные
деформационные колебания N–Н�связи проявля�
ются в интервале 1651�1553 см�1 (табл.1) 7, 8.

Таким образом, в результате проведенных
исследований определены основные полосы по�
глощения триазолонового, тиетанового и тиетан�
диоксидного циклов, а также колебательные по�
лосы, характерные для алкиламмониевых солей.
Подтверждено строение солей тиетансодержащих
2�[5�бром�2,4�дигидро�3�оксо�1,2,4�триазолил�
4]уксусных кислот. Установлено, что ИК�спектро�
скопия может быть использована для подтвержде�
ния подлинности синтезированных соединений.

Таблица 1
Основные колебательные частоты (см�1) в ИК�спектрах соединений

№  ИК–спектр, ν, δ, см–1 (таб. КBr) 
1 636 (νS(CH2)2); 1054 (δС–Br); 1175, 1192 (νС–N); 1521 (νС=N); 1690 (νС3=О);  

1752 (νС=О); 2841-3249 (νОН) 
2 641 (νS(CH2)2); 1078 (δС–Br); 1106, 1220 (νС–N); 1145, 1334 (νSO2); 1530 (νС=N); 1711 (νС3=О);  

1735 (νС=О); 2864-3204 (νОН) 
3а 640 (νS(CH2)2); 1046 (δС–Br); 1171, 1188 (νС–N); 1522 (νС=N); 1387, 1633 (νСОО–);  1686 (νС=О) 

4а 632 (νS(CH2)2); 1075 (δС–Br); 1188, 1198 (νС–N); 1137, 1317 (νSO2); 1532 (νС=N);  
1385, 1633 (νСОО–); 1696 (νС=О) 

3б 649 (νS(CH2)2); 1046 (δС–Br); 1171, 1204 (νС–N); 1524 (νС=N); 1385, 1633 (νСОО–);  1690 (νС=О) 

4б 655 (νS(CH2)2); 1069 (δС–Br); 1175, 1204 (νС–N); 1137, 1319 (νSO2); 1540 (νС=N);  
1380, 1629 (νСОО–); 1721 (νС=О) 

3в 
648 (νS(CH2)2); 1069 (δС–Br); 1111, 1228 (νС–N); 1138, 1320 (νSO2); 1323-1350 (νС–О); 1530 (νС=N); 

1383, 1619 (νСОО–); 1646 (δN–H); 1706 (νС=О); 2866-3070 (νN+–H), 3229-3531 (νNH+νОH) 

4в 642 (νS(CH2)2); 1069 (δС–Br); 1173, 1184 (νС–N); 1290–1329 (νС–О);  1528 (νС=N); 1553 (δN–H); 1381, 
1596 (νСОО–); 1696 (νС=О); 2920-3006 (νN+–H), 3090–3392 (νNH+νОH). 

3г 647 (νS(CH2)2); 1069 (δС–Br); 1165;1178 (νС–N); 1251–1327 (νС–О); 1526 (νС=N); 1596 (δN–H); 1389, 
1639 (νСОО–); 1676 (νС=О); 2878-3012 (νN+–H), 3274–3545 (νNH+νОH) 

4г 651 (νS(CH2)2); 1063 (δС–Br); 1186, 1202 (νС–N); 1140, 1321 (νSO2); 1288-1306 (νС–О); 1536 (νС=N); 
1386, 1604 (νСОО–); 1620 (δN–H);  1745 (νС=О); 2945–3045 (νN+–H), 3291-3565 (νNH+νОH) 

3д 651 (νS(CH2)2); 1079 (δС–Br); 1169, 1184 (νС–N); 1247–1338 (νС–О);  1530 (νС=N); 1389, 1602 
(νСОО–); 1651 (δN–H); 1704 (νС=О); 2830-2975 (νN+–H), 3215–3324 (νNН), 3312-3422 (νОH) 

4д 
630 (νS(CH2)2); 1063 (δС–Br); 1178, 1200 (νС–N); 1137, 1313 (νSO2); 1284-1312 (νС–О);   1538 (νС=N); 

1600 (δN–H);  1385, 1626 (νСОО–); 1702 (νС=О); 2918–3092 (νN+–H), 3186-3438 (νNH+νОH) 

3е 647 (νS(CH2)2); 1063 (δС–Br); 1155, 1186 (νС–N); 1534 (νС=N); 1378, 1653 (νСОО–); 1694 (νС=О); 
2947–3059 (νN+–H) 

4е 649 (νS(CH2)2); 1065 (δС–Br); 1178, 1202 (νС–N); 1141, 1323 (νSO2); 1536 (νС=N);  
1374, 1657 (νСОО–);  1698 (νС=О);  2967-3139 (νN+–H) 

3ж 640 (νS(CH2)2); 1063 (δС–Br); 1157, 1185 (νС–N); 1530 (νС=N); 1388, 1687 (νСОО–);  
1720 (νС=О); 2942-3088 (νN+–H) 

4ж 647 (νS(CH2)2); 1063 (δС–Br); 1186;1198 (νС–N); 1145, 1329 (νSO2); 1528 (νС=N);  
1387, 1635 (νСОО–);  1723 (νС=О);  2855-3021 (νN+–H) 
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