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ТРЁХКОМПОНЕНТНАЯ КОНДЕНСАЦИЯ 
1,3-ДИМЕТИЛБАРБИТУРОВОЙ КИСЛОТЫ,  

АРИЛГЛИОКСАЛЕЙ И ЗАМЕЩЁННЫХ ТИОМОЧЕВИН 

Однореакторной трёхкомпонентной конденсацией 1,3-диметилбарбитуровой кис-
лоты, гидратов арилглиоксалей и N-метилтиомочевины синтезированы 4-арил-2-метил-
аминотиазолы и 5-арил-2-меркапто-1-метилимидазолы, содержащие фрагмент 1,3-ди-
метилбарбитуровой кислоты. Аналогичная реакция с участием N-арилтиомочевин 
протекает региоселективно с образованием 4-арил-2-ариламинотиазолов. Установлено, 
что в кристаллах 5-арил-2-меркаптоимидазолы существуют в имидазолин-2-тионной 
форме. 

Ключевые слова: арилглиоксали, 6-гидрокси-1,3-диметил-5-(2-(метиламино)-
4-арилтиазол-5-ил)пиримидин-2,4-дионы, 1,3-диметилбарбитуровая кислота, 1,3-ди-
метил-5-(1-метил-5-арил-2-тиоксоимидазолидин-4-илиден)пиримидин-2,4,6-трионы, 
N-метил(арил)тиомочевины, однореакторный синтез. 

Тиазольный цикл входит в состав ряда биологически и фармакологически 
важных продуктов природного и синтетического происхождения. Так, активным 
химическим центром кофермента тиамина является тиазолиевый фрагмент 
[1]. Производные тиазола проявляют противоопухолевую активность [2], а 
также используются в медицине как антибиотики [3–5], антиконвульсанты 
[6], препараты для лечения язвенной болезни [7, 8], противомикробные 
средства [9, 10]. Это стимулирует повышенный интерес к разработке простых 
и удобных методов синтеза и функционализации тиазольного ядра. 

Ранее нами было показано, что трёхкомпонентная однореакторная конден-
сация 1,3-диметилбарбитуровой кислоты (1,3-ДМБК), арилглиоксалей и тио-
мочевины или N-арилтиомочевины приводит к производным 2-аминотиазола 
[11]. С целью расширения потенциала найденного метода получения фукцио-
нализированных тиазолов в настоящей работе изучена трёхкомпонентная 
конденсация 1,3-ДМБК 1 с гидратами арилглиоксалей 2a–g и N-метил(арил)тио-
мочевинами 3a–d. Реакцию проводили путём кипячения исходных реагентов 
в этаноле. При этом в случае N-метилтиомочевины 3а из горячей реакционной 
смеси фильтрованием были выделены высокоплавкие продукты 4b–f, а из 
охлаждённого маточного раствора – соединения 5a–f, температуры плавления 
которых оказались приблизительно на 100 °С ниже, а выходы несколько 
выше, чем соединений 4b–f. При использовании фенилглиоксаля 2a из реак-
ционной смеси нам удалось выделить только низкоплавкое соединение 5a. 

Формирование тиазольного цикла в реакциях арилглиоксалей, 1,3-ДМБК и 
тиомочевины обсуждалось ранее и может проходить через образование 
фенацилиденпроизводного A [12]. Нуклеофильное присоединение меркапто-
группы по наиболее электрофильному центру экзоциклического енонового 
фрагмента с дальнейшей циклизацией приводит к тиазолам 4b–i. Образова-
ние имидазолов 5a–f, вероятно, связано с конкурентным 1,2-нуклеофильным 
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2a, 5a Ar = Ph, 2b, 4b,i, 5b Ar = 4-MeC6H4, 2c, 4c, 5c Ar = 4-MeSC6H4, 2d, 4d, 5d Ar = 4-ClC6H4, 

2e, 4e,h, 5e Ar = 4-BrC6H4, 2f, 4f, 5f Ar = 4-O2NC6H4, 2g, 4g Ar = 4-MeOC6H4,  
3a, 4b–f R = Me, 3b, 4g R = Ph, 3c, 4h R = 2-MeC6H4, 3d, 4i R = 2-BrC6H4  

 

присоединением болеe оснóвного центра по карбонильной группе и форми-
рованием пятичленного цикла в результате экзотригональной циклизации. В 
пользу такого предположения свидетельствует образование исключительно 
тиазолов 4g–i в реакциях кислоты 1, соответствующих гидратов арил-
глиоксалей 2b,e,g, и N-арилтиомочевин 3b–d, что можно объяснить сниже-
нием нуклеофильности атомов азота в N-арилтиомочевинах [13], и как 
результат – отсутствие первичной атаки по карбонильной группе. 

Строение полученных соединений установлено с использованием физико-
химических методов. Так, спектры ЯМР 1Н соединений 4b–f подобны 
спектрам описанных ранее тиазолов [11]. Они характеризуются мульти-
плетами ароматических протонов, девятипротонным синглетом накладыва-
ющихся метильной группы тиомочевинного фрагмента и метильных групп 
фрагмента диметилбарбитуровой кислоты, а также уширенными синглетами 
обменных протонов NH (9.0–9.2 м. д.) и протонов 6-ОН пиримидинового 
цикла (12.1–12.5 м. д.). Особенностью спектров ЯМР 1Н тиазолов 4g–i 
является отсутствие сигнала протона 6-гидроксигруппы вследствие быстрого 
обмена с водой, присутствующей в ДМСО-d6. Аналогичная картина наблю-
далась и для описанных ранее тиазолов, содержащих карбамоильный фраг-
мент в положении 2 цикла [11]. 

В спектрах ЯМР 1Н соединений 5a–f наблюдается смещение синглета 
протонов N-метильной группы тиомочевинного фрагмента в область более 
слабого поля (δ ≈ 3.4 м. д.), шестипротонный синглет метильных групп 
пиримидинового цикла проявляется при 3.1 м. д., присутствуют обменный 
уширенный сигнал протона гидроксильной группы в области 12.0–12.2 м. д. 
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Отметим, что спектры ЯМР 13С соединений 5 и соответствующих тиазолов 4 
отличаются незначительно. Углеродные спектры соединений 4b,c,e были 
отредактированы с помощью эксперимента DEPT-135, что позволило исклю-
чить из рассмотрения четвертичные атомы углерода и провести корректное 
отнесение оставшихся сигналов. 

Масс-спектры соединений 4, 5 b,d имеют одинаковые значения пиков 
молекулярных ионов. Особенностью фрагментации соединений 5a–f является 
выброс молекулы метанимина [M–CH2NH]+, отщепление изотиоцианатного 
радикала [M–CNS]+, а также образование осколочного иона [М–C2H4N2S]+. 
Основным направлением фрагментации тиазолов 4b,d является деструкция 
тиазольного цикла с выбросом молекулы N-метилцианамида – [М–MeNHCN]+. 

Полученные результаты позволили нам идентифицировать соединения 5a–f 
как 5-арил-2-меркапто-1-метилимидазолы, содержащие в положении 4 остаток 
1,3-ДМБК. Наличие арильного заместителя в положении 5 цикла подтвер-
ждено с помощью ЯЭО, выполненного для имидазола 5d. Насыщение 
сигнала протонов N-метильной группы тиомочевинного фрагмента приводит 
к отклику на орто-протонах хлорфенильного радикала, что свидетельствует 
об их пространственном сближении. 

Окончательно строение соединений 5a–f было подтверждено рентгено-
структурным исследованием одного из их представителей 5c (рисунок). В 
кристаллической фазе соединение находится в тионной форме, стабилизи-
рованной внутримолекулярной водородной связью N(3)–H(3N)···O(1) (H···O 
2.03 Å, N–H···O 124°). Связь С(3)–С(7) 1.385(3) Å удлинена относительно 
среднего значения 1.340 Å [14], связи С(7)–N(3) 1.340(3) Å и С(3)–С(4) 
1.443(3) Å укорочены (средние значения 1.355 и 1.509 Å соответственно) 
вследствие сопряжения между карбонильной группой С(4)–О(1) и тиоамид-
ной группой. Пятичленный цикл находится в конформации "уплощённый 
конверт". Атом С(8) отклоняется от плоскости остальных атомов имида-
зольного цикла на 0.14 Å. 

 
Молекулярная структура соединения 5c в представлении атомов 

эллипсоидами тепловых колебаний с 50% вероятностью 
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В то же время имидазолы 5а–f в растворах ДМСО-d6 существуют пре-
имущественно в тиольной форме. Доля тионной формы соединений 5а–e не 
превышает 25%, о чем свидетельствует интегральная интенсивность сигнала 
протона Н-5 имидазольного цикла в области 5.04–5.08 м. д. (данные не 
приводятся в экспериментальной части), а также отсутствие сигнала атома 
углерода тиоамидной группы в области 170–180 м. д. в спектрах ЯМР 13С. В 
спектрах ЯМР 1Н соединения 5f тионная форма не обнаружена. Хотелось бы 
подчеркнуть, что обе таутомерные формы cоединений 5 дополнительно 
стабилизованы внутримолекулярными водородными связями. 

Заметим, что синтезированные имидазолы 5a–f содержат структурный 
фрагмент лекарственного препарата Мерказолил (1-метилимидазолин-
2-тион), который является синтетическим антитиреоидным (тиреостатиче-
ским) средством и используется в медицинской практике для специфического 
лечения гиперфункции щитовидной железы [15]. Поэтому дальнейшее 
исследование фармакологической активности полученных имидазолов пред-
ставляется целесообразным. 

Таким образом, обнаружено, что в исследуемой трёхкомпонентной кон-
денсации наблюдается конкуренция между нуклеофильными центрами 
разной природы N-метилтиомочевины, что приводит к формированию как 
тиазольного, так и имидазольного цикла. В случае N-арилтиомочевин взаимо-
действие проходит региоселективно с образованием 2-аминофункционали-
зированных тиазолов. 

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ 

Спектры ЯМР 1Н записаны на приборе Varian VX-200 Mercury (200 МГц), 
спектры ЯМР 13C – на спектрометре Bruker AM-400 (100 МГц) в ДМСО-d6, внутрен-
ний стандарт ТМС. Масс-спектры зарегистрированы на приборе Hewlett-Packard 
LC/MSD 1100, метод ионизации – ЭУ (70 эВ). Элементный анализ выполнен на 
приборе LECO CHNS-900. Температуры плавления определены на столике Кофлера. 
Контроль за ходом реакций и чистотой полученных соединений осуществляли 
методом ТСХ на пластинах Silufol UV-254 в системах: PhMe–EtOAc, 1:1, СH2Cl2–
2-PrOH, 10:1, проявитель – пары иода. 

5-(4-Арил-2-метиламинотиазол-5-ил)-6-гидрокси-1,3-диметилпиримидин-
2,4(1H,3H)-дионы 4b–f и 5-(5-арил-1-метил-2-сульфанил-1H-имидазол-4-ил)-
6-гидрокси-1,3-диметилпиримидин-2,4(1H,3H)-дионы 5a–f (общая методика). Смесь 
эквимолярных количеств (по 1.0 ммоль) 1,3-ДМБК 1, гидратов арилглиоксалей 2a–f и 
тиомочевины 3а в 10 мл EtOH кипятят в течение 5–30 мин до начала выпадения осад-
ков соединений 4b–f (при использовании гидрата арилглиоксаля 2а соединение 4а не 
образуется). После быстрого охлаждения до комнатной температуры, соединения 4b–f 
отфильтровывают и промывают на фильтре EtOH. Из фильтрата через 1–3 ч 
выдерживания при комнатной температуре выпадают осадки cоединений 5a–f, 
которые очищают перекристаллизацией из EtOH. 

5-(4-Арил-2-ариламинотиазол-5-ил)-6-гидрокси-1,3-диметилпиримидин-
2,4(1H,3H)-дионы 4g–i синтезированы аналогично соединениям 4b–f из 1,3-ДМБК 1, 
гидратов арилглиоксалей 2b,e,g и тиомочевин 3b–d. Поскольку соединения 5 в этом 
случае не образуются, реакционную смесь оставляли при комнатной температуре на 
1 сут и отфильтровывали продукты 4g–i. 

6-Гидрокси-1,3-диметил-5-[2-метиламино-4-(4-метилфенил)тиазол-5-ил]пири-
мидин-2,4(1H,3H)-дион (4b). Выход 0.11 г (30%). Порошок кремового цвета. Т. пл. 
>300 °C. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 2.27 (3Н, с, ArCH3); 3.01 (9H, с, 3NСH3); 7.14 
(2H, д, J = 8.1, H-3,5 Ar); 7.31 (2H, д, J = 8.1, H-2,6 Ar); 9.02 (1H, с, NH); 12.40 (1H, с, 
OH). Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 20.8 (ArCH3); 28.4 (2NCH3); 32.1 (NHCH3); 79.9 (C-5'); 



 1945 

120.4 (C-5); 128.0, 129.5, 130.8, 131.5 (С Ar); 137.7 (C-4); 150.0 (C-2); 161.8 (2C=O); 
168.2 (СОН). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 358 [M]+ (100), 332 (5), 302 [М–MeNHCN]+ 
(9), 270 (7), 265 (15), 115 (8), 114 (5), 91 (10), 56 (10). Найдено, %: C 56.88; H 5.12; 
N 15.52. С17Н18N4О3S. Вычислено, %: C 56.97; H 5.06; N 15.63. 

6-Гидрокси-1,3-диметил-5-[2-метиламино-4-(4-метилсульфанилфенил)тиазол-
5-ил]пиримидин-2,4(1H,3H)-дион (4c). Выход 0.12 г (30%). Порошок кремового 
цвета. Т. пл. >300 °C. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 2.53 (3Н, с, SCH3); 3.00 (9Н, c, 
3NCH3); 7.21 (2Н, д, J = 8.0, H-3,5 Ar); 7.39 (2Н, д, J = 8.0, H-2,6 Ar); 9.10 (1Н, с, NH); 
12.48 (1Н, с, ОH). Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 14.1 (SCH3); 27.9 (2NCH3); 32.4 (NHCH3); 
80.0 (C-5'); 122.0 (C-5); 128.9, 125.2, 129.8, 136.3 (С Ar); 138.7 (C-4); 151.1 (C-2); 160.9 
(2C=O); 167.8 (СОН). Найдено, %: С 52.35; Н 4.59; N 14.42; S 16.56. С17Н18N4О3S2. 
Вычислено, %: С 52.29; Н 4.65; N 14.35; S 16.42. 

6-Гидрокси-1,3-диметил-5-[2-метиламино-4-(4-хлорфенил)тиазол-5-ил]пири-
мидин-2,4(1H,3H)-дион (4d). Выход 0.13 г (35%). Порошок кремового цвета. Т. пл. 
290–292 °C. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 3.07 (9Н, с, 3NCH3); 7.39 (2Н, д, J = 8.8, 
H-3,5 Ar); 7.45 (2Н, д, J = 8.8, H-2,6 Ar); 9.12 (1Н, с, NH); 12.11 (1Н, с, ОH). Спектр 
ЯМР 13С, δ, м. д.: 27.8 (2NCH3); 32.1 (NHCH3); 78.2 (C-5'); 120.4 (C-5); 129.2, 130.1, 
130.8, 131.1 (С Ar); 135.5 (C-4); 153.0 (C-2); 161.8 (2C=O); 168.2 (СОН). Масс-спектр 
(для изотопа 35Cl), m/z (Iотн, %): 378 [M]+ (100), 322 [М–MeNHCN]+ (7), 264 (25), 229 
(30), 201 (15), 180 (10), 137 (12), 100 (100), 76 (11). Найдено, %: C 50.80; H 4.04; 
N 14.71. С16Н15ClN4О3S. Вычислено, %: C 50.73; H 3.99; N 14.79. 

5-[4-(4-Бромфенил)-2-метиламинотиазол-5-ил]-6-гидрокси-1,3-диметилпири-
мидин-2,4(1H,3H)-дион (4e). Выход 0.12 г (29%). Мелкокристаллический порошок 
кремового цвета. Т. пл. >300 °C. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 3.02 (9Н, c, 3NCH3); 
7.41 (2Н, д, J = 8.6, H-3,5 Ar); 7.51 (2Н, д, J = 8.6, H-2,6 Ar); 9.07 (1Н, с, NH); 12.15 
(1Н, с, ОH). Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 27.9 (2NCH3); 32.5 (NHCH3); 78.8 (C-5'); 121.8 
(C-5); 127.9, 131.0, 131.6, 132.2 (С Ar); 136.7 (C-4); 151.1 (C-2); 160.9 (2C=O); 168.8 
(СОН). Найдено, %: C 45.31; H 3.64; N 13.33. С16Н15BrN4О3S. Вычислено, %: C 45.40; 
H 3.57; N 13.24. 

6-Гидрокси-1,3-диметил-5-[2-метиламино-4-(4-нитрофенил)тиазол-5-ил]пири-
мидин-2,4(1H,3H)-дион (4f). Выход 0.12 г (31%). Светло-жёлтые кристаллы. Т. пл. 
> 300 °C. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 3.01 (9Н, c, 3NCH3); 7.62 (2Н, д, J = 8.6, 
H-2,6 Ar); 8.17 (2Н, д, J = 8.6, H-3,5 Ar); 9.20 (1Н, с, NH); 12.15 (1Н, с, ОH). Найде-
но, %: С 49.40; Н 3.94; N 18.04. С16Н15N5О5S. Вычислено, %: С 49.35; Н 3.88; N 17.99. 

6-Гидрокси-1,3-диметил-5-[4-(4-метоксифенил)-2-фениламинотиазол-5-ил]пи-
римидин-2,4(1H,3H)-дион (4g). Выход 0.36 г (82%). Белый порошок. Т. пл. 281–282 
°С. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 3.13 (6H, c, 2NCH3); 3.61 (3Н, c, OCH3); 6.88 (2Н, 
д, J = 8.0, H-3,5 Ar); 6.98 (1Н, т, J = 7.2, H-4 Рh); 7.30–7.37 (2Н, м, H-3,5 Рh); 7.53–7.63 
(4Н, м, H-2,6 Ph, H-2,6 Ar); 10.29 (1Н, с, NH). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 436 [M]+ 
(100), 323 (10), 322 (30), 279 (5), 202 (10), 176 (12), 194 (10), 135 (12), 77 (70), 76 (13). 
Найдено, %: С 60.38; Н 4.69; N 12.77. С22Н20N4О4S. Вычислено, %: С 60.54; Н 4.62; 
N 12.84. 

5-[4-(4-Бромфенил)-2-(2-метилфенил)аминотиазол-5-ил]-6-гидрокси-1,3-ди-
метилпиримидин-2,4(1H,3H)-дион (4h). Выход 0.31 г (62%). Белый порошок. Т. пл. 
263–264 °С. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 2.28 (3Н, c, ArCH3); 3.09 (6H, c, 2NCH3); 
7.22–7.30 (3Н, м, H Ar); 7.45–7.65 (5Н, м, H Ar); 9.92 (1Н, с, NH). Масс-спектр (для 
изотопа 79Br), m/z (Iотн, %): 498 [M]+ (100), 350 (50), 311 (10), 227 (20), 160 (25), 133 
(80), 132 (50), 131 (30), 104 (18), 76 (5). Найдено, %: С 52.72; Н 3.70; N 11.10. 
С22Н19BrN4О3S. Вычислено, %: С 52.91; Н 3.83; N 11.22. 

5-[2-(2-Бромфенил)амино-4-(4-метилфенил)тиазол-5-ил]-6-гидрокси-1,3-ди-
метилпиримидин-2,4(1H,3H)-дион (4i). Выход 0.34 г (68%). Белый порошок. Т. пл. 
260–262 °С. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 2.26 (3Н, c, ArCH3); 3.09 (6H, c, 2NCH3); 
7.08–7.12 (3Н, м, H Ar); 7.34–7.44 (3Н, м, H Ar); 7.70 (1Н, д, J = 7.6, H Ar); 7.90 (1Н, д, 
J = 7.6, H Ar); 9.95 (1Н, с, NH). Масс-спектр (для изотопа 79Br), m/z (Iотн, %): 498 [M+] 
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(35), 420 (25), 419 (100), 305 (35), 270 (5), 153 (12), 115 (15), 91 (12). Найдено, %: 
С 52.80; Н 3.69; N 11.27. С22Н19BrN4О3S. Вычислено, %: С 52.91; Н 3.83; N 11.22. 

6-Гидрокси-5-(1-метил-2-сульфанил-5-фенил-1H-имидазол-4-ил)-1,3-диметил-
пиримидин-2,4(1H,3H)-дион (5a). Выход 0.20 г (58%). Светло-песочные кристаллы. 
Т. пл. 228–229 °С. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 3.07 (6Н, c, 2NCH3); 3.41 (3H, c, 
1'-CH3); 7.27–7.33 (5Н, м, H Ph); 12.32 (1Н, с, ОH). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 344 [M]+ 
(100), 315 [M–CH2NH]+ (5), 286 [M–CNS]+ (7), 256 [M–C2H4N2S]+ (8), 215 (5), 118 (5), 
91 (6), 58 (5). Найдено, %: С 55.60; Н 4.59; N 16.37. С16Н16N4О3S. Вычислено, %: 
С 55.80; Н 4.68; N 16.27. 

6-Гидрокси-5-[2-меркапто-1-метил-5-(4-метилфенил)-2-сульфанил-1H-имидазол-
4-ил]-1,3-диметилпиримидин-2,4(1H,3H)-дион (5b). Выход 0.19 г (53%). Бледно-
жёлтые кристаллы. Т. пл. 208–210 °С. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 2.28 (3Н, c, 
ArCH3); 3.11 (6Н, c, 2NCH3); 3.35 (3H, c, 1'-CH3); 7.20–7.32 (4Н, м, H Ar); 12.05 (1Н, с, 
ОH). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 358 [M]+ (100), 329 [M–CH2NH]+ (3), 300 [M–CNS]+ 
(10), 270 [M–C2H4N2S]+ (10), 156 (8), 116 (15), 91 (20), 88 (3), 58 (18). Найдено, %: С 
56.85; Н 5.12; N 15.70. С17Н18N4О3S. Вычислено, %: С 56.97; Н 5.06; N 15.63. 

6-Гидрокси-5-[2-меркапто-1-метил-5-(4-метилсульфанилфенил)-2-сульфанил-
1H-имидазол-4-ил]-1,3-диметилпиримидин-2,4(1H,3H)-дион (5c). Выход 0.16 г 
(40%). Бледно-жёлтые кристаллы. Т. пл. 196–198 °С. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д.: 2.47 
(3H, c, SCH3); 3.12 (6Н, c, 2NCH3); 3.37 (3H, c, 1'-CH3); 7.22–7.37 (4Н, м, H Ar); 12.04 
(1Н, с, ОH). Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 14.8 (SCH3); 28.8 (2NCH3); 33.9 (1'-CH3); 80.5 
(C-5'); 116.7 (C-5); 126.2, 126.6, 130.1, 139.3 (С Ar); 130.8 (C-4); 151.6 (C-2); 161.6 
(2C=O); 168.7 (СОН). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 390 [M]+ (100), 361 [M–CH2NH]+ (5), 
332 [M–CNS]+ (10), 302 [M–C2H4N2S]+ (15), 149 (20), 110 (5), 88 (5), 58 (20). Найдено, 
%: С 52.20; Н 4.69; N 14.27. С17Н18N4О3S2. Вычислено, %: С 52.29; Н 4.65; N 14.35. 

6-Гидрокси-5-[1-метил-2-сульфанил-5-(4-хлорфенил)-1H-имидазол-4-ил]-1,3-ди-
метилпиримидин-2,4(1H,3H)-дион (5d). Выход 0.16 г (42%). Бледно-жёлтые 
кристаллы. Т. пл. 200–201 °С. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 3.11 (6Н, c, 2NCH3); 
3.43 (3H, c, 1'-CH3); 7.32 (2Н, д, J = 7.8, H-3,5 Ar); 7.43 (2Н, д, J = 7.8, H-2,6 Ar); 12.05 
(1Н, с, ОH). Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 28.8 (2NCH3); 33.4 (1'-CH3); 79.0 (C-5'); 116.0 
(C-5); 129.0, 130.9, 131.1, 131.5, 132.5 (C-4, С Ar); 151.0 (C-2); 161.8 (2C=O); 169.0 
(СОН). Масс-спектр (для изотопа 35Cl), m/z (Iотн, %): 378 [M+] (100), 349 [M–CH2NH]+ 
(5), 320 [M–CNS]+ (10), 290 [M–C2H4N2S]+ (10), 156 (8), 111 (15), 88 (4), 58 (12). 
Найдено, %: С 50.65; Н 4.07; N 14.72. С16Н15ClN4О3S. Вычислено, %: С 50.73; Н 3.99; 
N 14.79. 

5-[5-(4-Бромфенил)-1-метил-2-сульфанил-1H-имидазол-4-ил]-6-гидрокси-1,3-ди-
метилпиримидин-2,4(1H,3H)-дион (5e). Выход 0.17 г (40%). Бледно-жёлтые кристаллы. 
Т. пл. 192–193 °С. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 3.10 (6Н, c, 2NCH3); 3.38 (3H, c, 1'-CH3); 
7.29 (2Н, д, J = 8.2, H-3,5 Ar); 7.58 (2Н, д, J = 8.2, H-2,6 Ar); 12.05 (1Н, с, ОH). Масс-спектр 
(для изотопа 79Br), m/z (Iотн, %): 422 [M]+ (100), 393 [M–CH2NH]+ (6), 364 [M–CNS]+ (11), 
334 [M–C2H4N2S]+ (9), 156 (8), 155 (13), 88 (4), 58 (12). Найдено, %: С 45.30; Н 3.45; 
N 13.16. С16Н15BrN4О3S. Вычислено, %: С 45.40; Н 3.57; N 13.24. 

6-Гидрокси-1,3-диметил-5-[1-метил-5-(4-нитрофенил)-2-сульфанил-1H-имидазол-
5-ил]пиримидин-2,4(1H,3H)-дион (5f). Выход 0.14 г (37%). Жёлтые кристаллы. 
Т. пл. 200–202 °С. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д. (J, Гц): 3.01 (6Н, c, 2NCH3); 3.43 (3H, c, 
1'-CH3); 7.58 (2Н, д, J = 8.6, H-2,6 Ar); 8.17 (2Н, д, J = 8.6, H-3,5 Ar); 12.20 (1Н, с, ОH). 
Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 389 [M]+ (100), 360 [M–CH2NH]+ (8), 331 [M–CNS]+ (10), 
301 [M–C2H4N2S]+ (14), 122 (20), 110 (10), 88 (8), 58 (20). Найдено, %: С 49.20; Н 3.84; 
N 17.84. С16Н15N5О5S. Вычислено, %: С 49.35; Н 3.88; N 17.99. 

Рентгеноструктурное исследование соединения 5с. Кристаллы соединения 5c 
моноклинные, C17H18N4O3S2, при 20 °С: a 5.9678(5), b 15.4918(11), c 19.5066(14) Å; 
β 97.080(7)°; V 1789.7(2) Å3; M 390.47; Z 4; пространственная группа P21/c, 
dвыч 1.449 г/см3, μ(MoKα) 0.323 мм–1; F(000) 816. Параметры элементарной ячейки и 
интенсивности 10916 отражений (5208 независимых, Rint 0.049) измерены на 
дифрактометре Xcalibur-3 (MoKα-излучение, ССD-детектор, графитовый монохро-
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матор, ω-сканирование, 2θmax 60°). Структура расшифрована прямым методом по 
комплексу программ SHELXTL [16]. Положения атомов водорода определены 
методом разностного синтеза электронной плотности и уточнены изотропно, за 
исключением атомов водорода метильных групп, уточнённых по модели "наездник" 
с Uiso = 1.5Ueq. Структура уточнена по F2 полноматричным МНК в анизотропном 
приближении для неводородных атомов до wR2 0.105 по 5208 отражениям (R1 0.056 
по 2556 отражениям с F > 4σ(F), S 0.89). Полные кристаллографические данные депо-
нированы в Кембриджском банке структурных данных (депонент CCDC 874086). 
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