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3-Амино-3-тиоксопропанамиды используются в 
органическом синтезе преимущественно в качестве 
СН-кислот при получении функционально заме-
щенных пиридинов по реакции Михаэля [1–4]. Из-
вестно также их применение в качестве С-нуклео-
филов в реакциях нуклеофильного винильного за-
мещения [5, 6] и конденсации с карбонильными 
соединениями [7, 8]. Их алкилирование представле-
но лишь в одной работе [9]: синтезированы S-ме-
тилпроизводные. 

В продолжение исследований по химии данного 
типа реагентов [10–13] нами изучено взаимодейст-
вие 3-амино-3-тиоксопропанамидов (Iа, б) с α-бром-
кетонами (IIа–е) при 20°С в растворе ДМФА.  

Установлено, что данная реакция приводит к 
образованию замещенных тиазолов Ганча (IIIа–е), 
перспективных полупродуктов для создания пре-
паратов с противомикробным [14, 15] и противо-
опухолевым действием [16, 17]. Среди них обна-
ружены вещества, эффективные против болезни 
Альцгеймера [18] и в качестве флуоресцентных 
зондов [19]. 

Реакция включает, по-видимому, образование 
интермедиата (IV), внутримолекулярно циклизую-
щегося в замещенный тиазолийбромид (V). В ре-
зультате гидролиза он стабилизируется в виде тиа-
зола (III). При использовании в качестве исходных 
реагентов тиоамида (Iа) и фенацилбромида (IIа) 
реакция не останавливается на стадии образования 

тиазола типа (III). Наличие π-дефицитной системы 
в виде катиона тиазолия возле метиленовой группы 
в интермедиате (V) способствует его легкому авто-
окислению [20] кислородом воздуха при выдержи-
вании раствора на свету, что приводит к пероксиду 
(VI). Последний при отщеплении воды и бромово-
дорода образует N-(4-метоксифенил)-2-оксо-2-(4-
фенилтиазол-2-ил)ацетамид (VII). 

Спектральные характеристики подтверждают 
строение соединений (IIIа–е, IV). Так, характерным 
для ИК спектров является наличие полос поглоще-
ния валентных колебаний карбонильных групп при 
1658–1714 см–1. В спектрах ЯМР 1Н соединений 
(IIIа–е) наблюдается сигнал протонов метиленовой 
группы в виде синглета при 3.91–4.41 м. д. Масс-
спектр соединения (IIIе) содержит низкоинтенсив-
ный пик иона [M + 2]+, что подтверждает наличие в 
его молекуле атома серы [21]. Наличие пика моле-
кулярного иона с четным численным значением 
подтверждает четное число атомов азота в молеку-
ле соединения (IV) [22]. Спектр ЯМР 13С соедине-
ния (VII) содержит сигналы всех атомов углерода в 
характерных областях δ. 

Строение соединения (VII) изучено методом 
рентгеноструктурного анализа (рис. 1–3, табл. 1, 2). 

В независимой части элементарной ячейки со-
держатся две молекулы соединения (VII), которые 
имеют близкие геометрические параметры. Оксо-
ацетамидный фрагмент лежит в плоскости тиазоль-
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ного цикла [углы между средними плоскостями со-
ставляют 7.1 в молекуле (А) и 6.6° в молекуле (В)]. 
Метоксифенильный заместитель практически ком-
планарен оксоацетамидному фрагменту [торсион-
ный угол С5N2C6C7 –23.4(3) (А), –13.8(3)° (В)]. При 
этом образуется внутримолекулярная водородная 
связь С7–Н7···О2 [H···O 2.30 (A), 2.28 Å (B), C–
H···O 117 (A), 121° (B)]. В молекуле (В) фенильный Рис. 1. Общий вид молекулы соединения (VII). 

Рис. 2. Упаковка молекул соединения (VII) в кристалле. 



Связь A B 

S1–C1 1.6778(19) 1.6788(19) 

S1–C3 1.7120(16) 1.7162(16) 

O1–C4 1.2124(19) 1.2074(19) 

O2–C5 1.2147(19) 1.220(2) 

O3–C9 1.3755(19) 1.370(2) 

O3–C18 1.417(2) 1.413(2) 

N1–C2 1.368(2) 1.358(2) 

N1–C3 1.316(2) 1.315(2) 

N2–C5 1.334(2) 1.334(2) 

N2–C6 1.416(2) 1.418(2) 

C1–C2 1.371(2) 1.370(2) 

C2–C12 1.474(2) 1.475(2) 

C3–C4 1.471(2) 1.468(2) 

C4–C5 1.535(2) 1.534(2) 

C6–C7 1.384(2) 1.388(2) 

C6–C11 1.388(2) 1.388(2) 

C7–C8 1.386(2) 1.384(2) 

C8–C9 1.375(2) 1.377(3) 

C9–C10 1.384(2) 1.384(2) 

C10–C11 1.376(2) 1.375(2) 

C12–C13 1.383(2) 1.381(2) 

C12–C17 1.389(2) 1.391(3) 

C13–C14 1.383(2) 1.381(3) 

C14–C15 1.379(3) 1.368(3) 

C15–C16 1.374(3) 1.376(3) 

C16–C17 1.375(2) 1.377(3) 

Угол A B 

C1S1C3   89.27(8)   89.23(9) 

C9O3C18 116.91(15) 117.49(16) 

C3N1C2 110.33(13) 110.80(14) 

C5N2C6 126.04(14) 127.81(14) 

C2C1S1 111.53(13) 111.41(14) 

N1C2C1 113.95(15) 114.09(15) 

N1C2C12 120.00(14) 119.60(15) 

C1C2C12 126.04(16) 126.31(16) 

N1C3S1 114.91(13) 114.46(13) 

N1C3C4 120.64(14) 121.07(14) 

C4C3S1 124.42(13) 124.47(13) 

O1C4C3 122.63(15) 122.01(15) 

O1C4C5 120.08(15) 119.92(15) 

C3C4C5 117.29(14) 118.07(15) 

O2C5N2 125.74(16) 125.84(16) 

O2C5C4 120.17(15) 120.87(15) 

N2C5C4 114.09(14) 113.29(15) 

C7C6N2 122.37(15) 122.87(15) 

C7C6C11 119.37(15) 119.21(16) 

C11C6N2 118.26(15) 117.91(15) 

C6C7C8 120.11(16) 120.14(17) 

C9C8C7 120.28(16) 120.33(17) 

O3C9C10 115.86(15) 115.20(16) 

C8C9O3 124.45(16) 125.33(16) 

C8C9C10 119.69(16) 119.47(16) 

C11C10C9 120.34(16) 120.56(17) 

C10C11C6 120.17(16) 120.19(16) 

C13C12C2 120.75(16) 120.25(16) 

C13C12C17 118.70(16) 118.32(17) 

C17C12C2 120.55(16) 121.42(17) 

C12C13C14 120.44(18) 120.58(19) 

C15C14C13 120.27(19) 120.8(2) 

C16C15C14 119.52(19) 119.23(19) 

C15C16C17 120.45(19) 120.5(2) 

C16C17C12 120.63(18) 120.62(19) 
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Рис. 3. Рассчитанная карта электростатического потен-

циала в димере молекул соединения (VII), связанных σ-дыроч-

ными связями O···S (экспериментальная геометрия, B3LYP/

TZVP, изоповерхность по значению электронной плотности          

0.025 a. u.) 

Таблица 1 
 

Длины связей (Å) в молекуле соединения (VII) 

Таблица 2 
 
Валентные углы (град) в молекуле соединения (VII) 

заместитель лежит практически в плоскости тиа-
зольного цикла [торсионный угол C1C2C12C17 7.3
(3)°], что приводит к образованию укороченного 
внутримолекулярного контакта Н1···Н17 2.27 Å при 
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сумме ван-дер-ваальсовых радиусов 2.32 Å [23]. В 
молекуле (А) такого укороченного контакта не на-
блюдается из-за небольшого поворота фенильного 
заместителя относительно тиазольного цикла 
[торсионный угол C1C2C12C17 19.2(3)°]. 

В кристалле молекулы связаны в димеры A···B 
межмолекулярными водородными связями N2A–
H2A···O1B (H···O 2.16 Å, N–H···O 161°) и N2В–
H2В···O1А (H···O 2.30 Å, N–H···O 164°) (рис. 2). Эти 
димеры связаны в цепочки вдоль оси с за счет взаи-
модействий между молекулами (А) и (В), которые 
характеризуются межмолекулярными контактами 
O2A···S1B 3.16 и О2В···S1A 3.08 Å (сумма ван-дер-
ваальсовых радиусов 3.11 Å).  

По всей видимости, межмолекулярные взаимо-
действия S···O можно охарактеризовать как σ-ды-
рочные связи, о чем свидетельствует близость к 
180° углов C3–S1···O2 147–162°. Для подтверждения 
этого предположения был проведен квантовохими-
ческий расчет электростатического потенциала ди-
мера молекул (VII) (рис. 3). Из рисунка видно, что 
область положительного электростатического по-
тенциала, которая присутствует на продолжении 
связи C3–S1, ориентирована к области отрицатель-
ного электростатического потенциала атома О2 со-
седней молекулы. Кроме этого, в молекуле также 
присутствует внутримолекулярная σ-дырочная 
связь S1···O2 [2.68 (А), 2.72 Å (В)] между областью 
положительного электростатического потенциала 
на продолжении связи С1–S1 и областью отрица-
тельного потенциала неподеленной пары электро-
нов атома кислорода. Существование подобных 
внутримолекулярных связей S···O было доказано 
ранее [24]. 

 

Экспериментальная часть 

 
ИК спектры записывали на приборе UR-20 в  

таблетках KBr. Спектры ЯМР 1Н и 13С регистри-
ровали на спектрометре Varian-Gemini (400.13 и 
100 МГц соответственно) в растворах ДМСО-d6, 
внутренний стандарт – ТМС. Элементный анализ 
выполняли на микроанализаторе EuroVector EA-
3000. Хромато-масс-спектры получали на прибо-  
ре Agilent 1100/DAD/HSD/VLG 119562 и МХ-1321 
(70 эВ) с прямым вводом вещества в ионный источ-
ник. Температуры плавления определяли на блоке 
Кофлера. Контроль за ходом реакции осуществляли 
методом ТСХ на пластинках Silufol UV-254 в систе-
ме ацетон–гексан (3:5), проявитель – пары иода и 
УФ облучение. 

Рентгеноструктурный анализ. Кристаллы со-
единения (VII) моноклинные, C18H14N2O3S, при   
298 K: a 20.1357(11), b 7.1124(6), c 23.4523(14) Å,   
β 112.893(7)°, V 3094.1(4) Å3, M 338.37, Z 2, про-
странственная группа P21/с, dвыч 1.45 г/см3, μ(MoKα) 
0.229 мм–1, F(000) 1408. Параметры элементарной 
ячейки и интенсивности 25420 отражений (9784 
независимых, Rint 0.044) измерены на автоматиче-
ском четырехкружном диффрактометре Xcalibur 
(MoKα, графитовый монохроматор, CCD-детектор, 
ω-сканирование, 2θmax 64.02°).  

Структура расшифрована прямым методом по 
комплексу программ SHELX-97 [25]. Положения 
атомов водорода рассчитаны геометрически и уточ-
нены по модели наездника с Uизо = nUэкв несущего 
атома (n = 1.5 для метильной группы и n = 1.2 для 
остальных атомов водорода). Структура уточнена 
по F2 полноматричным МНК в анизотропном при-
ближении для неводородных атомов до wR2 = 0.143 
по 9784 отражениям [R1 0.053 по 5512 отражениям 
с F > 4σ(F), S 1.01]. Длины связей и валентные углы 
приведены в табл. 1, 2 соответственно. 

3-Амино-N-(4-метоксифенил)-3-тиоксопро-
панамид (Iа) получали по методике [8]. Сиреневые 
пластинчатые кристаллы, т. пл. 138–139°С (т. пл. 
143–144°С [8]). Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д.: 3.64 с (2Н, 
СН2), 3.72 с (3Н, Ме), 6.84 д (2Н, Наром, J 8.0 Гц), 
7.51 д (2Н, Наром, J 8.0 Гц), 9.36 уш. с (1Н, NН2), 
9.64 уш. с (1Н, NН2), 9.97 уш. с (1Н, NН). 

3-Амино-3-тиоксопропанамид получали по ме-
тодике [8]. Желтые кристаллы, т. пл. 105–107°С    
(т. пл. 103–105°С [8]). Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д.:   
3.42 с (2Н, СН2), 6.96 уш. с (1Н, СОNН2), 7.41 уш. с 
(1Н, СОNН2), 9.29 уш. с (1Н, СSNН2), 9.43 уш. с 
(1Н, СSNН2). 

Замещенные тиазол-2-илацетамиды (IIIа–е) и 
N-(4-метоксифенил)-2-оксо-2-(4-фенилтиазол-2-
ил)ацетамид (VII) (общая методика). К перемеши-
ваемому раствору 10 ммоль тиоксопропанамида (Iа, 
б) в 20 мл ДМФА при 20°С прибавляли 10 ммоль 
соответствующего α-бромкетона (III). Смесь пере-
мешивали в течение 2 ч и оставляли на 48 ч. Затем 
реакционную смесь разбавляли равным объемом 
воды и оставляли на 4 сут. Образовавшийся осадок 
отфильтровывали, промывали последовательно во-
дой, этанолом и гексаном. 

N-(4-Метоксифенил)-2-[4-(4-метоксифенил)-
тиазол-2-ил]ацетамид (IIIа). Выход 2.9 г (82%), 
желтый порошок, т. пл. 151–152°С (PrOH). ИК 
спектр, ν, см–1: 3300 (NH), 1672 (CОNН). Спектр 
ЯМР 1Н, δ, м. д.: 3.74 с (3Н, МеО), 3.84 с (3Н, МеО), 
4.08 с (2Н, СН2), 6.77 д (2Н, Наром, J 8.5 Гц), 6.88 д 
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(2Н, Наром, J 8.4 Гц),7.45 с (1Н, С5Н, тиазол), 7.51 д 
(2Н, Наром, J 8.5 Гц), 7.79 д (2Н, Наром, J 8.4 Гц), 
10.01 уш. с (1Н, NН). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 355 
(100) [M + 1]+. Найдено, %: С 64.25; Н 5.01; N 7.84. 
С19Н18N2О3S. Вычислено, %: С 64.39; Н 5.12; N 
7.90. М 354.425. 

N-(4-Метоксифенил)-2-[4-(3-оксо-3Н-бензо[f]-
хромен-2-ил)тиазол-2-ил]ацетамид (IIIб). Выход 
2.7 г (62%), желтый порошок, т. пл. 216–217°С 
(ДМФА), т. субл. 170°С. ИК спектр, ν, см–1: 3314 
(NH), 1711 (С=О), 1666 (CОNН). Спектр ЯМР 1Н,  
δ, м. д.: 3.76 с (3Н, Ме), 4.18 с (2Н, СН2), 7.82 д (2Н, 
Наром, J 8.6 Гц), 7.45–7.61 м (3Н, Наром), 7.73 т (1Н, 
Наром, J 8.1 Гц), 7.96 д (2Н, Наром, J 8.6 Гц), 8.07 д 
(1Н, Наром, J 8.3 Гц), 8.42 с (1Н, С5Н, тиазол), 8.46 д 
(1Н, Наром, J 8.4 Гц), 9.49 с (1Н, С1Н, хромен),   
10.06 уш. с (1Н, NН). Масс-спектр, m/z (Iотн, %):  
443 (100) [M + 1]+. Найдено, %: С 67.74; Н 3.98; N 
6.28. С25Н18N2О4S. Вычислено, %: С 67.86; Н 4.10; 
N 6.33. М 442.492. 

N-(4-Метоксифенил)-2-[4-(2-оксо-2Н-хромен-
3-ил)тиазол-2-ил]ацетамид (IIIв). Выход 3.0 г 
(76%), бесцветный порошок, т. пл. 201–202°С 
(BuOH). ИК спектр, ν, см–1: 3296 (NH), 1702 (С=О), 
1670 (CОNН). Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д.: 3.72 с (3Н, 
Ме), 4.21 с (2Н, СН2), 6.91 д (2Н, Наром, J 8.7 Гц), 
7.39 т (1Н, С7Н, кумарин, J 8.1 Гц), 7.47 д (1Н, С5Н, 
кумарин, J 8.1 Гц), 7.54 д (2Н, Наром, J 8.7 Гц), 7.65 т 
(1Н, С6Н, кумарин, J 8.1 Гц), 7.94 д (1Н, С8Н, кума-
рин, J 8.1 Гц), 8.36 с (1Н, С5Н, тиазол), 8.77 с (1Н, 
С4Н, кумарин), 10.26 уш. с (1Н, NН). Масс-спектр, 
m/z (Iотн, %): 393 (100) [M + 1]+. Найдено, %: С 
64.18; Н 3.95; N 7.02. С21Н16N2О4S. Вычислено, %: 
С 64.27; Н 4.11; N 7.14. М 392.432. 

N-(4-Метоксифенил)-2-[4-(4-нитрофенил)ти-
азол-2-ил]ацетамид (IIIг). Выход 2.8 г (76%), жел-
тый порошок, т. пл. 189–190°С (АсOH). ИК спектр, 
ν, см–1: 3315 (NH), 1662 (CОNН). Спектр ЯМР 1Н,  
δ, м. д.: 4.02 с (3Н, Ме), 4.41 с (2Н, СН2), 7.06 д (2Н, 
Наром, J 8.6 Гц), 7.77 д (2Н, Наром, J 8.6 Гц), 8.38 с 
(1Н, С5Н, тиазол), 8.44 д (2Н, Наром, J 8.3 Гц), 8.53 д 
(2Н, Наром, J 8.3 Гц), 10.33 уш. с (1Н, NН). Масс-
спектр, m/z (Iотн, %): 370 (100) [M + 1]+. Найдено, %: 
С 58.45; Н 3.92; N 11.24. С18Н15N3О4S. Вычисле-  
но, %: С 58.53; Н 4.09; N 11.36. М 369.397. 

2-[5-(n-Толил)тиазол-2-ил]ацетамид (IIIд). 
Выход 1.7 г (75%), бесцветные игольчатые кристал-
лы, т. пл. 131°С (EtOH). ИК спектр, ν, см–1: 3390, 
3300, 3280 (NH2), 1680 (CОNН). Спектр ЯМР 1Н,   
δ, м. д.: 2.35 с (3Н, Ме), 3.91 с (2Н, СН2), 7.11 уш. с 
(1Н, NН2), 7.22 д (2Н, Наром, J 7.7 Гц), 7.59 уш. с 
(1Н, NН2), 7.82 д (2Н, Наром, J 7.7 Гц), 7.85 с (1Н, 

С5Н, тиазол). Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 234 (4)     
[M + 2]+, 233 (9) [M + 1]+, 232 (59) [M]+, 215 (2)     
[M – NH3]

+, 189 (100) [M – СН3СО]+, 148 (35), 134 
(12), 115 (11), 91 (6) [PhCH2]

+, 77 (5) [Ph]+, 44 (9) 
[CS]+. Найдено, %: С 61.96; Н 5.02; N 11.94. 
С12Н12N2ОS. Вычислено, %: С 62.05; Н 5.21; N 
12.06. М 232.303. 

2-[5-(2-Оксо-2Н-хромен-3-ил)тиазол-2-ил]-
ацетамид (IIIе). Выход 2.3 г (82%), бесцветный 
порошок, т. пл. 211–213°С (BuOH). ИК спектр, ν, 
см–1: 3402, 3385, 3287 (NH2), 1714 (С=О), 1671 
(CОNН). Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д.: 3.91 с (2Н, СН2), 
7.05 уш. с (1Н, NН2), 7.21–7.42 м (2Н, Наром, NН2), 
7.44–7.65 м (2Н, Наром), 7.78 д (1Н, Наром, J 7.6 Гц), 
8.28 с (1Н, С5Н, тиазол),8.73 с (1Н, С4Н, кумарин). 
Масс-спектр, m/z (Iотн, %): 287 (100) [M + 1]+. Най-
дено, %: С 58.64; Н 3.43; N 9.66. С14Н10N2О3S. Вы-
числено, %: С 58.73; Н 3.52; N 9.78. М 286.308. 

N-(4-Метоксифенил)-2-оксо-2-(4-фенилти-
азол-2-ил)ацетамид (VII). Выход 2.2 г (66%), жел-
тые игольчатые кристаллы, т. пл. 198–200°С 
(BuOH). ИК спектр, ν, см–1: 3322 (NH), 1658 (С=О). 
Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д.: 3.78 с (3Н, Ме), 6.87 д (2Н, 
Наром, J 8.5 Гц), 7.35 т (1Н, Наром, J 7.0 Гц), 7.44 т 
(2Н, Наром, J 7.5 Гц), 7.75 д (2Н, Наром, J 8.5 Гц), 8.03 
д (2Н, Наром, J 7.0 Гц), 10.81 уш. с (1Н, NН). Спектр 
ЯМР 13С, δC, м. д.: 55.73, 114.57, 122.34, 124.98, 
126.87, 129.42, 129.51, 130.97, 133.54, 156.79, 
157.12, 159.38, 160.48, 178.84. Масс-спектр, m/z 
(Iотн, %): 339 (100) [M + 1]+. Найдено, %: С 63.78; Н 
4.00; N 8.11. С18Н14N2О3S. Вычислено, %: С 63.89; 
Н 4.17; N 8.28. М 338.384. 
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