
� � � � � � � 	 � � 
 	 � � � � �  � � � � 
2015. ��� 56, � 6 ����	
 – ����	
 �. 1214 – 1219

 

 

��
 547.874 

���������	
���
 ��������� 
�������  
��������
������ ���������� 1,3,5-������� 

�.�. �����, �.�. ������, �.�. ��!"#�� 

�������� �	����� ��������� ����� ���, ��	��!���"�, #���"��� ���., ������  
E-mail: aliev@icp.ac.ru 
 
����
� ��������� 20 ��	�� 2014 !. 
 

������� ��� ����������� ��������������� ���!��!�� �������������"��# $���%���-
��# 1,3,5-����%��� — 2,4-���%���-6-�������������-1,3,5-����%�� (1), 2,4-���������-6-
�������������-1,3,5-����%�� (2), 2,4-&��(N,N-������������)-6-�������������-1,3,5-
����%�� (3). �&���!'��� ��������� ���&������� �������* (+��������) ����������-
���"��/ +�!$$� � �� ���$���'���* ���������"�� 1,3,5-����%�����+� 0����. 
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� � $ % � � & �  � � " � �: ��������������* � �����!�*���* ���!��!��, �������������"-
��� $���%������, 2,4-���%���-6-�������������-1,3,5-����%��, 2,4-���������-6-���-
����������-1,3,5-����%��, 2,4-&��(N,N-������������)-6-�������������-1,3,5-����%��. 

 
<����%������� +�����0���������� ���������* � �������������"���� +�!$$��� � $�����-

��� ����* ������*��* �&=������ ����������# �����������/ [ 1—6 ]. ���� �% $����� ����+� 
�������* ������� � ��%��'����� ��%����* �� �# ������ ����# ��>��# ?���+�����# ���$�%�-
0�/ [ 7 ]. ������ �����# � ���!��!�� $����%������# +�����0���������# ���������/ � ������-
�������"���� +�!$$��� � �������!�� ���������"�� �����+� [ 8—19 ]. �������* � ���!��!�� 
�����!� ���&#����� ��* !�������* ���/��� �%������# � $��+��%�������* ($�������", �!���-
�����"����", ����������* ���&��"����", ��!+�� ���/����) �>� �� $��!�����# ?���+�����# ��-
�������/ [ 20 ]. �����*>�* ��&��� $���*>��� �����������B �������* �������������"��# $��-
�%�����# 1,3,5-����%��� � ��������B $��!�����# �����# � !'� ���B>����* ��* ?��+� ������ 
���������/. ������� ��� ����������� �������� ���������� ���# ���������/ — 2,4-���%���-
6-�������������-1,3,5-����%��� (1), 2,4-���������-6-�������������-1,3,5-����%��� (2) � 2,4-
&��(������������)-6-�������������-1,3,5-����%��� (3). 

'���
���
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�����������"��� ������������ $�������� �� CCD ��F���������� Agilent XCalibur � EOS 
���������� (Agilent Thechnologies UK Ltd, Yarton, Oxfordshire, England). �&�� �����#, �$����-
����� � !�������� $��������� ?����������# *���� $�������� � ��$��"%������� ���$����� 
$��+���� CrysAlis PRO [ 21 ]. 
��������+��F������� $�������� � !�����* ?��$�������� ��* 
���������/ 1—3 $�������� � ��&�. 1. 

���������* 1 � 2 $��!���� $� �$������� ��������� [ 5, 22 ]. ���������� 3 $��!���� �% 
2-(N,N-������������)-4,6-&��(�������������)-1,3,5-����%��� � ������������ $� ��������, 
�����+����/ �$���&! $��!����* 2,4-�������-6-�������������-1,3,5-����%��� [ 23 ]. 
�������� 
���������/ 1—3, $��+����� ��* ����+������!��!���+� �����������*, $��!���� $�� ������-
��� !$�������� ��%&�������# ��������� ?��# ���������/ � �-+�$����. 
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	 � & � � 0 �  1  

$	�������!	�������� ��	����	% � ����"�� &���	������ ��� 	�������" ���������� 1—3 

<������� 1 2 3 

\���!�� C4 N12 O6 C6 H6 N6 O8 C8 H12 N8 O6 
M 312,16 290,15 316,26 
T, K 150(1) 150(1) 200(1) 
<�. +�. P2(1)/m Pnma P2(1)/n 
a, b, c, Å;  �, +���. 6,3888(2), 14,1434(5), 

12,5824(4);  92,901(3) 
6,1840(3), 13,1706(3), 

13,7043(4);  90 
8,9024(6), 12,6341(7), 
13,3369;  108,377(6) 

V, Å3 1135,48(6) 1116,17(5) 1423,5(1) 
Z 4 4 4 
d, +/��3 1,826 1,727 1,476 
�, ��–1  0,168 0,161 0,127 
F (000) 624 592 656 
��%���, �� 0,4�0,3�0,3 0,45�0,4�043 0,45�0,35�0,3 
�&����" �=����, +���. 2,88—29,32 2,97—26,30 3,22—34,30 
����'���*: �&>. / ��%����. 6026 / 3222 3350 / 1178 11598 / 5941 
Rint 0,0143 0,0107 0,0258 
GOOF 1,052 1,079 1,025 
R-F����� $� I > 2�(I ) R1 0,0411,  wR2 0,0970 R1 0,0334,  wR2 0,0805 R1 0,0629,  wR2 0,1423
R-F����� $� ���� ����'���*� R1 0,0508,  wR2 0,1038 R1 0,0359,  wR2 0,0822 R1 0,1204,  wR2 0,1766
����. � ���. $���, e/Å3 0,400 � –0,459 0,336 � –0,230 0,294 � –0,309 
CCDC 960602 960588 960624 
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2,4-���+�!"-6-�/����/"0����-1,3,5-�/��+�� (1). 
�������� $�������� �% ��!# �������-
��+��F������ ��%�������# �����!� (���. 1), ���$���'����# � $�������� ���������, $��#�-
�*>�/ ����% ����� !+������ � �%��� � $���'���*# 3 � 6 ����%�����+� 0���� � ����� !+������ 
�������������"��+� F��+�����. V $����/ �����!�� ��� ��� ����� ����/ �����+�!$$� ��#��*�-
�* � $�������� ���������. V� �����/ �����!�� �������������"��* +�!$$� ������������� ��%!-
$��*������ � $�������� $� ��*%� �—C �� 60� $� ��!� $�%�0�*�. �%����� +�!$$� ���$���'�-
�� � $�������� ����%�����+� 0���� � ��%����!�� � ������! �������������"��/ +�!$$�, �&��-
%!* Z,Z-�%����. 	���� ���$���'���� �%����# +�!$$ � ���%�������%���# ��&�B���� ��W" ��* 
����/ �% ��!# $������F��# ����F���0�/ 4,4�,6,6�-�����%�%���-2,2�-�%�-1,3,5-����%��� [ 24 ]. 
V� ������ $������F� ?��+� ���������* ��� ���������+��F������ ��%�������� �����!�� ��-
#��*��* � ���� ',Z- � ','-�%������. V ���� ',Z-�%����� �&���!'��� ���'� �����!�� � �������- 
 

 
 

���. 1. �������� �����!� 1, 2 � 3 (1� — �����!�� 1 � ��%!$��*�������/ �������������"��/ +�!$$�/) 
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��# 4,4�,6,6�-�����%�%���-2,2�-+����%�-1,3,5-����%��� [ 24 ], 4,6-���%���-N-�����-1,3,5-����%��-2-
����� [ 25, 26 ], � � 2,6-���%���-4-�����-1,3,5-����%��� — � ���� ','-�%����� [ 27 ]. ����!�� 
�������", ��� �� ���# ������������# ���%�������%���#, ��%������� �� ��$� �%����� � %����-
������/ � $���'���� 2 � 4 ����%�����+� 0����, ��!���0���������� ����� ��*%�/ C—N � ��-
������/ !+�� CNC � 0�$���� (1,332 Å � C2N2C2A 113,9�) $���������� ��������� � &��%��  
� %������*� � ����%�������%��� [ 28 ]. 

2,4-��0��"9��-6-�/����/"0����-1,3,5-�/��+�� (2). �������� �����!�� 2 (��. ���. 1) 
�����+���� �������B 1. 
�� � � ��������� 1, �����!�� ���$���'��� � ������/ ���������+��F�-
�����/ $�%�0�� �� $�������� ��������� � �������-+�!$$� ��#��*��* � $�������� ����%�����-
+� 0����. ��������� ���� ��*%�/ C—N (1,329 Å) � ��������+� !+�� N—C—N (114,2�) �����!�� 
2 � �������!����� ������� $� �������B ���������$���%�����# 1,3,5-����%��� [ 29, 30 ] ��-
��������!�� ����������%� +������������# $��������� � 0�$� MeO—C—N—C—OMe ��� %�-
��������� �� %���������* � $���'���� 6 ����%�����+� 0����, � ?�� �������� &��%�� � �����-
+����� %������*� � ���������� 1. 

2,4-)��(!�0�����0��")-6-�/����/"0����-1,3,5-�/��+�� (3). �����!�� � ��������� 3 ���-
$���'��� � �&>�/ ���������+��F������/ $�%�0��. ������ $� �������B �����+���� ��!� $��-
���!>�� — �����!�� �&������ $�����$�������"B ���������, � ������/ ��#�����* �����-
+�!$$� N6. V�� ����� ��*%�/ � ��������� !+��, ��*%����� ?��/ $�����$�������"B, � $������# 
$�+��W�����/ �$��������* ���������. <�������� ������������+�!$$� �������� � �%����-
���� � �������!�� ��* ������������-$���%�����# 1,3,5-����%��� [ 31, 32 ]. 

V� ���# ���# �����!��# ����� ��*%�/ � 	��-+�!$$�# � ��*%" �(	��)—C(����%��) ���B� 
$���������� ���� � �� '� %������* (��&�. 2) � ��#��*��* � $������# ������� $��!�����# � ��!-
+�# 	��-$���%�����# 1,3,5-����%��� [ 8—10 ], �&��>��� ��W" �������� %�������"��� !���-
����� ��*%� N7—C3 1,535(2) Å $� ��������B � ��!�* ��!+��� ��*%*�� C—N — 1,524(2)  
� 1,528(2) Å � �����!�� 3. 
���� ��+�, ��*%� ������ !+������ $�� 	��-+�!$$�# � ������� �%��� 
����%��� ��#��*��* � !%��� ��������� %������/ 1,313�1,318 Å; ������� %������� 1,316	0,002 Å. 
���������/ �����/ ���# ���# ������������# ���������/ *��*���* %������� !�������� ��*%�/ 
�2—N1 $� ��������B � ��!+��� ��*%*�� �—N � 0����. ���&���� ��%�� ����'��� ?�� !�����-
��� � �����!�� 3. 	��, ���� � �����!�� 1 ��*%" �2—N1 ����� 1,351(2) Å, � � �����!�� 2 — 
1,347(2) Å, �� � �����!�� 3 !'� 1,370(2) Å (�5—N9 — 1,375(2) Å). V����� � ��� � �����!�� 3 
������"�� !������� � ?���0���������� ��*%� �—N � 0�$� Me2N—C—N—C—NMe2 
(1,338(2) Å) � ��������� � �����+������ ��*%*�� � �����!�� 1 1,331(2) Å � 1,329(2) Å � �����!-
�� 2. ����� !+�����-!+�������# ��*%�/ �—C(NO2)3 � ����%���# 1—3 ��'�� � $������# 1,517—
1,539 Å, � ������� %������� ����� 1,527 Å. ����� ��*%� 1,522—1,524 Å ����������!�� ��������/ 
��*%� C(sp)3—C(sp)2, +�� sp3-+�&����%������/ ���� ��*%�� ��$�������"�� � ����* !+�������-
�� ������� [ 31 ]. z��%�� � ?��� %������*� � ����� ��*%�/ �(	��)—C(����%��) � ��!+�# ���-
����������"��# $���%�����# 1,3,5-����%���. 	��, ��*%" �(	��)—C(����%��) � 2-�������-4- 
 

	 � & � � 0 �  2  

(���% �"���� (Å) " ����������� 1—3 

��*%" 1 2 3 ��*%" 1 2 3 

C1—C3 1,522(2) 1,522(2) 1,524(2) N7—O3 1,207(2) 1,209(2) 1,203(2) 
C1—N1 1,318(1) 1,316(1) 1,313(2) N7—O4 1,197(2) 1,195(2) 1,205(2) 
C1—N9(N1a)   1,315(2) N8(N7a)—O5(O3a)   1,205(2) 
C3—N6 1,527(2) 1,530(2) 1,524(2) N8(N7a)—O5(O4a)   1,204(2) 
C3—N7 1,535(2) 1,536(2) 1,535(2) N1—C2 1,351(2) 1,348(2) 1,375(2) 
�3—N8(N7a)   1,528(2) N9(N1a)—C5(C2a)   1,370(2) 
N6—O1 1,217(2) 1,213(2) 1,209(2) C2—N2 1,331(2) 1,329(2) 1,337(2) 
N6—O2 1,213(2) 1,215(2) 1,219(2) C5(C2a)—N2(N2a)   1,338(2) 
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���. 2. ����>����* � %���������* ���F����0�* 	��-+�!$$� � 1,3,5- 
                                                   ����%��� 

 
$�����������-6-�������������-1,3,5-����%��� [ 10 ] ����� 
1,523 Å, � 2-+�������-4,6-&��(�������������)-1,3,5-����%��� 
[ 9 ] — 1,519 � 1,527 Å ��������������, � � 2-(�	��-&!���-
�����)-4,6-&��(�������������)-1,3,5-����%��� [ 8 ] 1,514  
� 1,539 Å ��������������. ��%��� ����������� ��+�*��� � ?��/ 
+�!$$� ���������/ �����+����* ����� ��*%� � ����/ �% ���-
������+��F������ ��%�������# �����!� 3-�����-5(��������-
�����)�����%���(1,5-a)-1,3,5-����%��-7-��� [ 11 ] — 1,553 Å (�� 
�����/ ��%�������/ �����!�� ?�� ��*%" — 1,525 Å). 

V� ���# ���# ������������# ���� ���������*# �������0�* 	��-+�!$$� ���������"�� 
����%�����+� 0���� ����>����* — ���� �����+�!$$� ���$���'��� $� ���! ������! $�������� 
����%�����+� 0����, � $�������" ?��/ �����+�!$$� ����+����"�� $�������� +�����0����, � ��� 
��!+�� — $� ��!+!B (���. 2). 

V ���������# �$������# � �������!�� �������������-1,3,5-����%���� [ 8—11 ] ��&�B��-
B��* ��� ����>�����, ��� � %���������� (���� �%��� ����/ �% �����+�!$$ ���$���'�� � $���-
����� ����%���) ���F����0��. <�� ?��� ����� ��*%�/ �—C ����+� '� $��*��� 
1,525 Å. 	���� 
�&��%��, ����� ��*%� �—C �� ���F����0�� �� %������. �� ���*�� �� ����! ��*%� � $������ 
%����������/ (�������� ��� ��0�$������) [ 33 ]. 

V �����!��# 1—3 ��� ��*%� N—O ��#��*��* � !%��� ��������� %������/ 1,195—1,217 Å  
� � $������# �&���� ��&�B�����# � �����+�!$$�# [ 34 ]. 	�� �� ����� ��'�� �������" ���-
���0�B � !��������B ��*%�/ N—O � �����+�!$$�# � !��������� ��*%� C—N. 	��, � �����!�� 
1 $�� ��*%� �3—N6, �����/ 1,527(2) Å, ��*%� N6—O1 � N6—O2 ����� 1,217(2) � 1,213(2) Å  
��������������, � $�� ��*%� �3—N7 1,535(2) Å ��*%� N7—O3 � N7—O4 ����� 1,207(2)  
� 1,197(2) Å. 

V�'��/ #�������������/, $�� $����# �����# !�����*# (��$�����, � �*�! ������$��# ��-
�������/ � ���������� �%�������� ���/���), $�%���*B>�/ $��+��%������" ���&��"����" 
��������������/, *��*���* $�������" ��*%� C—NO2 (� �&>�� ��!��� R—NO2, +�� R = C, N, O  
� �.�.). �%������ ������ � ������*0�� ��'�! �����/ ��*%� � �� $�������"B � +������������-
�! ��%���! � �*�! N-���������� [ 20 ]. ���!������ $��������*���*, ��� &��%��� ������*0�� 
���'�� &��" �$��������� � ��* ��!+�# ��$�� ���������/, ���$���B>�#�* $� +������������-
�! ��#���%�! (������ $� �����! ��$! ���$���B��* 	��-���������* [ 35 ]). <�?���! ������-
��� ���� ��*%�/ ��'�� ���" ������������ $������������ � ���&��"����� �%!�����# ���������/ 
� ��������� � !'� �%�������� ��>�������, �����'�>��� �������������"��� +�!$$�. 

q��� ���������" #������������� �������������"��# +�!$$ � �������������"��# $���%-
�����# 1,3,5-����%��� � � �������������"��# ������������# ���������*# ($���%������ &��-
%���, ��F������, &��%�F!���� � ��.), �� ��'�� �������", ��� �� ���# ?��# ���������*# ����� 
��*%�/ (	��)—C(����) %�������"�� ������ � ��#��*��* � $������# 1,478—1,490 Å [ 36—42 ]. 
�%������ ���"�� ���� ���!��!�� — 5-�����-2-�������������$������ [ 43 ], +�� ?�� ��*%" !���-
���� �� 1,511 Å. V �������������"��# $���%�����# 1,2,3-, 1,2,4-����%��� � �����%��� �����** 
����� ��*%� ����&����* � $������# 1,480—1,497 Å, � � ������� ����* '�, ��� � � $���%�����# 
&��%��� — 1,486 Å [ 13—19 ]. ��* ���������/ 1—3 ������� %������� (	��)—C(����%��) ����� 
1,527 Å. 

���!��!�� 1 $�������� �% �����!B>�#�* �����, � ������# ���$���'��� �����!�� � !$�-
�*��������� � ��%!$��*��������� �����!����. V�!��� ���* �����!�� ���B� !���������� 
��'�����!�*���� �������� ��'�! ������� ��������� �����+�!$$ � ������� !+������ ����-
%�����+� 0����, ��*%����+� � �%����/ +�!$$�/, �������/ �����!�� �����/ 2,983 Å. ����* ���-
����� �4…�2 $���������� ����+����"�� $�������� +�����0����. ����������� �������� ��'�!  
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���. 3. \��+����� !$������ � ���������# 1, 2 � 3 
 

������� ��������� �����+�!$$ � �-�������/ �������/ �����!�� #��������� ��* ���������� 
������$�����# ?���+��������# ���������/ [ 44—46 ]. ��*%����� ������*0����� �����!�� 
���B� $� ��� ����# �������� � �&��%!B� &��������!B ���$�! ����" ��$�������* a *��/��. 
���$�� ���B� �������� ��'�! ������ ��������� �����+�!$$� �1 � ���0���� ������ �%��� 
�%����/ +�!$$� N5 �����/ 2,886 Å, �&��%!* &��������!B $�������" ����+����"�!B ��� � *��/-
�� (���. 3).  

���!��!�� 2 $���������� $�����*�� ���!��!�! 1. ������� ��W" � ���!������ ��'���$��-
��# ���������, � �������� ����� ��������� �����+�!$$� �4 � ������ !+������ �2, ��*%����+� 
� �������-+�!$$�/, ������"�� !������� — 3,031 Å (��. ���. 3).  

������� � �����!�� 3 ��$�������"�� $� ��������B � �����!��/ 2 ��!# �����"��# +�!$$ 
������ ���!��!�! &���� ��#��/. ���!��!�� 3 �����!�*���*, &�% ���������# ��*%�/. �������"-
��� ��'�����!�*���� ������*��* ��'�! ������� !+������ �����"��# +�!$$ � ������� ��-
������� ��#��*��* � $������# 3,4—3,5 Å. ���!����!B� � ��W���%������ !���������� ������-
�� ��$� �…�. �������������� � $�������" �� %�������"�� ��'� $��������/ ���������/ 1 � 2. 
V����� � ��� � ��������� 3 ���B��* ��'�����!�*���� �������� ��'�! ������� ��������� �2 
�����+�!$$� � ������� �%��� N7 �����+�!$$� �������/ �����!�� �����/ 3,06 Å � �&��%�����-
�� �������# ����0����� (��. ���. 3). 

�����+����� ��'�����!�*���� �������� O—N—O…NO2 #��������� ��* ?���+�����# 
����������# ���������/ [ 45, 46 ] � ��#��*��* � $������# 2,8—2,9 Å. 

������ 

�������� �������������"��/ +�!$$� � ������������# 1,3,5-����%���# (����� ��*%�/, !+-
��, ���$���'���� � $�����������) $���������� �� ���������* �� �������* 	��-+�!$$� � �%-
������# �������������"��# $���%�����# 1,3,5-����%���. V �� '� ����* $�������� 	��-+�!$-
$� ��� � �$������# �����, ��� � ������������# � �����*>�/ ����"� ���������*# ���B� %����-
��� ������* �� 	��-$���%�����# ������������+� �*�� (�������������"��� $���%������ 
&��%���, ��F������, &��%�F!���� � ��.) � +�����������������+� �*�� (�������������"��� $��-
�%������ $�������, ����%��� � �����%���). ��&�B�����* !��������� ����� ��*%� 	��—���-
���������/ %���������" � �*�! 5-������� +�����0���� � $���%������ &��%��� < $���%������ 
$������� < $���%������ 1,3,5-����%���. <������ ����+� !�������* $��� �� *���. ���������-
�����, &!�!� $�������� ���"��/W�� �����������* � ?��� ��$��������. 

 
��&��� ��$������ $�� ��������/ $�����'�� <��+����� F!���������"��# �����������/ 

<��%���!�� ��� \!���������"��� ������ $�������# ��#����+�/, ���� ������������ ��-
��# $��#���� � ��%����B ������?���+��������# ���������/ $���W����/ ?FF����������. 
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