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6); 5.36 (1H, д. д, J = 3.7,  J = 10.3, H-8); 6.92 (2H, д, J = 8.5, Ar); 7.19 (2H, д, 
J = 8.5, Ar); 7.40–7.54 (5H, м, C6H5); 9.95 (1H, уш. с, NH); 11.80 (1H, уш. с, 
NH). Спектр ЯМР 13C, м. д.: 28.90, 37.96, 54.03, 55.27, 58.86, 113.97, 127.14, 
128.51, 128.74, 128.77, 129.28, 139.10, 144.45, 146.48, 159.46, 166.62. Масс-
спектр, m/z (Iотн, %): 376 [M – Cl]+ (3), 375 [M – HCl]+ (8), 315 (26), 272 (18), 
240 (100), 134 (90), 119 (14). Найдено, %: C 61.51; H 5.22; N 16.73. 
C21H22ClN5O2. Вычислено, %: C 61.24; H 5.38; N 17.00. 

 
Работа выполнена при финансовой поддержке Министерства обра-

зования и науки РФ в рамках Федеральной целевой программы "Научные и 
научно-педагогические кадры инновационной России" (Государственный  
контракт № П1297). 
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ГЕТЕРОЦИКЛИЗАЦИЯ 

2-МЕТАЛЛИЛТИО-6-МЕТИЛ-5-ЭТИЛ-4(3Н)-ПИРИМИДИНОНА 
ПОД  ДЕЙСТВИЕМ  КИСЛОТ 

 
 
Ключевые слова: 2-аллилтио- и 2-металлилтио-4(3Н)-пиримидиноны, тиазоло-

[3,2-a]пиримидиноны, гетероциклизация, РСА. 
 

В литературе имеются противоречивые данные о гетероциклизации 
S-аллильных производных 2-тиоурацилов под действием серной кислоты. 
Авторы работы [1] считают, что циклизация 6-аллилтио-1-арилпиразо-
ло[3,4-d]пиримидин-4(5Н)-онов под действием серной кислоты протекает  
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с аннелированием ангулярных систем, а согласно работам [2, 3], цикли-
зация 2-аллилтиотиено[2,3-d]пиримидин-4(3Н)-онов и 2-аллилтиохиназо-
линонов приводит к образованию линеарных систем, но эти структуры 
не подтверждены данными РСА. 

Мы нашли, что 2-аллилтио-6-метил-5-этил-4(3Н)-пиримидинон (1а) 
не циклизуется под действием серной кислоты, а образует гидросульфат с 
сохранением аллильной группы. В отличие от соединения 1а, 2-метал-
лилтио-6-метил-5-этил-4(3Н)-пиримидинон (1b) реагирует с серной кисло-
той с образованием линеарно аннелированного 3,3,7-триметил-5-оксо-
6-этил-2,3-дигидро-5H-[1,3]тиазоло[3,2-а]пиримидина (3). При взаимодей-
ствии соединения 1b с бромоводородной кислотой нам удалось выделить 
промежуточный бромид 3,3,7-триметил-5-оксо-6-этил-2,3-дигидро-5H-[1,3]-
тиазоло[3,2-а]пиримидиния (2), который при действии ацетата натрия об-
разует соединение 3. Следует отметить, что при взаимодействии соедине-
ния 1b  с бромоводородной кислотой происходит его частичный гидролиз.  
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a X = HSO4, b X = Br; В = NaHCO3, МеCOONa 
 

В ИК спектрах соединений 2 и 3 полоса карбонильной группы нахо-
дится в области 1676 и 1684 см–1, что соответствует линеарным струк-
турам [2]. Структура бромида 2 подтверждается данными РСА и ЯМР 1Н. 

 
ИК спектры записаны на приборе Varian 800 FT-IR Scimitar Series. Спектры 

ЯМР 1Н получены на спектрометре Bruker DRX-400 (400 МГц) в ДМСО-d6, 
внутренний стандарт ТМС. РСА соединения 2 выполнен при 295(2) К на моно-
кристальном рентгеновском дифрактометре ''Xcalibur 3'' с ССD-детектором с ис-
пользованием пакета программ SHELX-97 [4]. Результаты РСА зарегистрированы 
в Кембриджском банке структурных данных (депонент CCDC 800387). 

Соединение 1a получено по методу [5], а соединение 1b – по методу [6]. 
3,3,7-Триметил-5-оксо-6-этил-2,3-дигидро-5H-[1,3]тиазоло[3,2-а]пирими-

дин (3). В 2 мл конц. H2SO4 растворяют 0.224 г (1 ммоль) соединения 1b. Через 
24 ч реакционную смесь выливают в холодную воду, нейтрализуют NaOH и 
отфильтровывают белый осадок. Выход 0.146 г (65%), т. пл. 85 °C. Спектр 
ЯМР 1Н, δ, м. д. (J, Гц): 0.95 (3Н, т, J = 7.44, СН3СН2); 1.65 (6Н, с, 3-СН3); 2.13 
(3Н, с, 6-СН3); 2.36 (2Н, к, J = 7.43, СН2СН3); 3.33 (2Н, с, SCH2). Найдено, %: 
С 58.81; H 7.26; N 12.49. C11H16N2OS. Вычислено, %: C 58.89; H 7.19; N 12.48. 
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Пространственное строение молекулы  соединения  2 
 
Бромид 3,3,7-триметил-5-оксо-6-этил-2,3-дигидро-5Н-[1,3]тиазоло[3,2-а]-

пиримидиния (2). В 3 мл ацетонитрила растворяют 0.672 г (3 ммоль) соединения 
1b и добавляют 1 мл 40% бромоводородной кислоты. Через 24 ч испаряют 
растворитель, остаток обрабатывают ацетоном и отфильтровывают. Выход 0.447 
г (49%), т. пл. 165 °C. Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д. (J, Гц): 0.95 (3Н, т, J = 7.50, 
СН3СН2); 1.65 (6Н, с, 3-СН3); 2.13 (3Н, с, 6-СН3); 2.38 (2Н, к, J = 7.35, СН2СН3); 
3.38 (2Н, с, SCH2). Найдено, %: С 43.22; H 5.71; N 9.13. C11H17BrN2OS. 
Вычислено, %: C 43.28; H 5.61; N 9.17. 
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