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Раздел 1.4.3.                     Органическая химия

Среди синтезированных ранее 5�аминозамещен�
ных 3�бром�4�нитро�1�(тиетанил�3)�1Н�пиразолов
выявлены перспективные соединения с антиагре�
гантной активностью. Для разработки на их основе
перспективных лекарственных кандидатов прове�
дено исследование структурных особенностей со�
единений методом инфракрасной спектроскопии
(ИК). В ИК�спектрах 5�аминозамещенных 3�бром�
4�нитро�1�(тиетанил�3)�1Н�пиразолов определены
основные полосы поглощения, характерные для
пиразольного и тиетанового циклов, а также поло�
сы поглощения заместителей. Полученные данные
представляют интерес для идентификации 5�ами�
нозамещенных тиетанилпиразолов.

Ключевые слова: амины; идентификация; пиразол;
ИК�спектроскопия; тиетан.

Among the previously synthesized 5�amino�
substituted 3�bromo�4�nitro�1�(thietanyl�3)�1H�
pyrazoles, promising compounds with antiaggregant
activity were identified. To develop promising drug
candidates on their basis, a study of the structural
features of substances by infrared spectroscopy (IR)
was carried out. In the IR spectra of 5�amino�
substituted 3�bromo�4�nitro�1�(thietanyl�3)�1H�
pyrazoles, the main absorption bands characteristic of
the pyrazole and thietane rings, as well as the
absorption bands of the substituents, were determined.
The obtained IR spectroscopy data are of interest for
the identification of 5�amino�substituted thietanyl�
pyrazoles.

Key words: amines; identification; IR spectroscopy;
pyrazole; thietane.

Производные пиразола представляют значи�
тельный интерес в качестве объектов для поиска
новых биологически активных веществ, посколь�
ку они обладают широким спектром биологичес�
кой активности. Пиразол входит в структуру ле�
карственных средств, проявляющих антикоагу�
лянтную 1, противовоспалительную 2, антибакте�
риальную 3 и противоопухолевую активности 4, а
также применяющихся для лечения болезни Аль�
цгеймера 5 (рис.1).

В продолжение исследований по поиску но�
вых биологически активных веществ среди тиета�
нилазолов, нами синтезированы 5�аминозаме�
щенные 3�бром�4�нитро�1�(тиетанил�3)�1Н�пи�

разолы (1a%n), среди которых выявлены соедине�
ния с антиагрегантной активностью 6. Для разра�
ботки на их основе перспективных лекарственных
кандидатов требуется исследование структуры
вещества с использованием современных инстру�
ментальных физико�химических методов анали�
за, к которым относится инфракрасная спектро�
скопия (ИК), которая включена во все ведущие
фармакопеи 7.

Целью данной работы является анализ ИК�
спектров новых биологически активных 5�амино�
замещенных 3�бром�4�нитро�1�(тиетанил�3)�1Н�
пиразолов 1a%n для разработки методов определе�
ния их подлинности.
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Материалы и методы

Объектами исследования являются 5�амино�
замещенные 3�бром�4�нитро�1�(тиетанил�3)�1Н�
пиразолы 1a%n (рис. 2), синтезированные в ре�
зультате взаимодействия 3,5�дибром�4�нитро�1�
(тиетанил�3)�1Н�пиразола с 3�кратным мольным
избытком алифатических, гетероциклических и
ароматических аминов по методике, описанной в
работе 6. Строение полученных 5�аминозамещен�
ных 3�бром�4�нитро�1�(тиетанил�3)�1Н�пиразо�
лов 1a%n подтверждено данными ИК�спектроско�
пии(табл. 1).

Регистрацию ИК�спектров проводили на
спектрометре Инфралюм ФТ�02 в таблетках с
KBr  в интервале 400�4000 см�1 с разрешением 4
см�1. Вещество (2 мг), предназначенное для испы�
тания, растирали с 150–200 мг тщательно измель�
ченного и высушенного бромида калия, добиваясь
необходимой однородности, и прессовали в диск в
течение 2–5 мин. Отнесение полос поглощения в
ИК�спектре осуществлялось в соответствии с ли�
тературными данными 8, 9.
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Рис.1. Лекарственные средства, являющиеся производными пиразола

Результаты и их обсуждение

В ИК спектрах соединений 1a%n можно выде�
лить несколько групп полос поглощения, принад�
лежащих пиразольному и тиетановому циклам, и
заместителям: 4�нитрогруппе, брому в положении
C3 и фрагменту амина по положению C5.

Согласно литературным данным, в молекуле
незамещенного пиразола валентные колебания
пиразольного цикла регистрируются при 1552 см�

1 (С=С) и 1646 см�1 (С=N) 10, тогда как в случае 5�
аминопроизводных положение полос поглощения
смещается в низкочастотную область и наблюда�
ется около 1495�1520 см�1 и 1560 см�1 9. В спектрах
соединений 1a%n интенсивные полосы поглоще�
ния валентных колебаний связей C=N и C=C пи�
разольного цикла регистрируются в диапазоне
1489�1621 см�1. Следует отметить, что положение
полос зависит от природы амина в положении C5.
Так, для пиразолов 1a%f,n, содержащих вторичные
гетероциклические амины и диэтаноламин, полосы
поглощения валентных колебаний C=N, C=C�свя�
зей регистрируются в интервале 1489�1548 см�1.
В случае остатков первичных аминов соединений
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Таблица 1
Основные колебательные частоты (см�1) в ИК�спектрах

5�аминозамещенных 3�бром�4�нитро�1�(тиетанил�3)�1Н�пиразолов 1a�n

ИК-спектр, ν, см-1 (таб.  КBr) Соединение 
S(CH2)2 С–Br С–N  С=С, С=N  NO2 СH NН ОН C–О 

1a 662 1026 832; 1257 1494; 1540 1345; 
1427 

2857 - 
2970 

- - - 

1b 662 1043 832; 1251 1495; 1538 1334; 
1427 

2802 - 
2973 

- - - 

1c 662 1036 836; 1258 1493; 1541 1342; 
1431 

2822 - 
2987 

- - - 

1d 662 1047 832; 1254 1497; 1541 1345; 
1433 

2702 - 
2800 

- - - 

1e 662 1025 836; 1251 1493; 1536 1343; 
1426 

2790 - 
2977 

- - - 

1f 662 1047 833; 1257 1493; 1548 1337; 
1435 

2819 - 
3000 

- - - 

1g 653 1041 836; 1239 1527; 1591 1329; 
1479 

2828 - 
2977 

3325 - - 

1h 651 1061 839; 1236 1533; 1603 1329; 
1479 

2819 - 
3000 

3331 - - 

1i 670 1044 832; 1234 1525; 1603 1328; 
1475 

2873-
3024 

3262 3536 1166 

1j 679 1041 833; 1234 1508; 1621 1328; 
1475 

2858 - 
2946 

3262-
3429 

- - 

1k 656 1041 824; 1228 1500; 1606 1321; 
1474 

2836 – 
2981 

3380 - - 

1l 679 1030 836; 1248 1508; 1603 1333; 
1473 

2702 – 
2800 

3263 - - 

1m 651 1033 836; 1246 1407; 1508; 
1569 

1329; 
1474 

2936-
3045 

3286 - - 

1n 667 1038 837; 1335 1489; 1547 1353; 
1442 

2869-
3028 

- 3413 1171 

1g�m поглощение смещается в область высоких
частот примерно на 40 см�1.

Присутствие в ИК�спектрах соединений 1a�n
слабых низкочастотных полос поглощения вален�
тных колебаний S(CH2)2�группы в интервале
651�679 см�1 подтверждает наличие тиетанового
цикла 11.

Характерными полосами поглощения для со�
единений 1a�n являются полосы поглощения за�
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Рис. 2. Структуры 5�аминозамещенных 3�бром�4�нитро�1�(тиетанил�3)�1Н�пиразолов 1a�n

местителей. Валентные колебания NO2�группы
регистрируются в интервалах 1321�1353 см�1

(симметричные), 1426�1479 см�1 (антисимметрич�
ные) и 824�839 см�1 (νC–N). Валентные колебания
C–Br�связи наблюдаются в интервале
1025�1061 см�1 8.

К полосам поглощения фрагмента амина по
положению C5 в ИК�спектрах соединений 1g�m
можно отнести полосу поглощения колебаний
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νC–N�связи в интервале 1228�1258 см�1. В области
3262�3429 см�1 регистрируются валентные колеба�
ния NH�группы вторичных алифатических и аро�
матических аминов.

Для соединений 1i,n, содержащих фрагмент
этаноламина, в ИК�спектрах полосы поглощения
гидроксильной группы наблюдаются около 3413�
3536 см�1, а валентные колебания C–O группы –
около 1166�1171 см�1.

Таким образом, с помощью метода ИК�спек�
троскопии определены основные полосы погло�
щения для 5�аминозамещенных 3�бром�4�нитро�
1�(тиетанил�3)�1Н�пиразолов, характерные для
пиразольного, тиетанового циклов, а также поло�
сы поглощения заместителей. Установлено, что
ИК�спектрометрия может быть использована для
подтверждения подлинности и для установления
структуры молекулы при идентификации 5�ами�
нозамещенных тиетанилпиразолов 1a%n.
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