B npedbiaywmnx ctaTbsax HacTosawen cepun [1-3] mbl nogpobHO paccMoTpenu
HeKoTopble 0buwine 3aKOHOMEPHOCTM Pa3INYHbIX a/lbTEPHATUBHbLIX MEXAHN3MOB
TepMMUYeCKOoro pacrnaga HUTPOTOJYOsI0B, a TakxXe bonee nogpobHo obcyannm
0C06EeHHOCTUN NpOoTeKaHMA peakumn obpasoBaHns aum-popm A HUTPOTOJYO0B,
NMeLLX BOLOPOACOAEPKALLUA 3aMeCTUTESb B OPTO-MOJIOXKEHUN K HATPOrpynne, n
HUTPO-HUTPUTHON NeperpynnMpoBkn. CpaBHUTENILHO HEQABHO HaYan UccnenoBaThb
HOBbI MHTEPECHbIN MONEKYJIAPHbLIA MeXaHWU3M pacnaja apoMaTU4ecKmx
HUTPOCOEANHEHNI, CBA3AHHbIN C M30MepM3aumnen HUTpPoapeHoB B buunknmnyeckmne
MHTepMmegunaThl [4-7]. B oaHHOM coobLieHnn paccMOTpPEHbI cneaytowmne npoLeccsl
3aMeLlleHHbIX U N30MepPHbIX HUTpoToNyosoB: (1) (2) raoe R1=CH2, R2=R3= R4=R5=H
onsa o-HutpoTtonyona; R1 = CH2, R2=R3=R4=H, R5=N02 gna 2,3-AVHNTPOTOJ1yONa;
R1 = CH2, R2=R3= R5=H, R4=NO2 gnsa 2,4-guHntpoTtonyona; R1 = CH2, R2=R4=
R5=H, R3=N0O2 ona 2,5-gunHutpoTtonyona; R1 = CH2, R3=R4= R5=H, R2=N0O2 ans
2,6-guHuTpoTonyona; R1 = CH2, R3 =R4=H, R2= R5=N02 gna 2,4,6-
TpuHutTpoTonyona; (3) (4) rae R1=CH2, R2Z=R3=R4=R5=H gng mM-HUTpOTONYyONa;
R1=CH2, R2=R3= R4=H, R5=N02 gnsa 2,3-gnHuntpotosiyona; R1=CH2, R3=R4=
R5=H, R2=N0O2 gnsa 2,5-gunHutpoTtonyona; R1=CH2, R2=R3= R5=H, R4=N0O2 gnsa 3,4-
anHuTpoTonyona; R1=CH2, R2=R4= R5=H, R3=N02 gna 3,5-auHntpoTtonyona; (5)
(6) roe R1=CH2, R2=R3= R4=R5=H gnsa n-Hutpotonyona; R1=CH2, R2=R3= R4=H,
R5=N0O2 gna 2,4-guHutpoTtonyona; R1=CH2, R2=R3= R5=H, R4=NO2 onsa 3,4-
anHuTpoTtonyona; R1=CH2, R3=R4=H, R2= R5=N02 gnsa 2,4,6-TpnHuntpoTosyosa. C
YYETOM NMUTEpaTypPHbIX AaHHbIX [8-18] B KavyecTBe MeToAa nccnegoBaHus 6bia BbibpaH
MeTon PyHKUMOHanNa naoTHocTn B3LYP ¢ HabopoMm 6a3uncHbix yHKumm 6-31+G(2df,p).
IOna KaXKgonm HUTPOrpynnbl Npouecchbl BUUMKAM3aunm 3aMeLeHHbIX HATPOTOJ1y0J10B
MOryT MMeTb MO ABa aJibTePHATUBHbLIX BapuaHTa. Tak, 418 HATPOrpynnsol,
HaxoOsawWencs Bo BTOPOM MosioXeHuu (npmn yrnepoae C2) npouecc buunkamnsaumm
MOXXEeT nNpoTekKaTb B BapuaHTax (1) n (2), T.e. c y4acTueM coceiHUX K yrnepony 2
yrneponos 1 n 3 cooTBETCTBEHHO. [1Na HUTpOrpynnsl, Haxoaswencsa npu C3 - B
BapuaHTax (3) u (4) c ydacTtmem yrneponoB 2 n 4. A onsg HUTPOrpynnbl, Haxogawencs
npu C4 - B BapnaHTax (5) n (6) ¢ yyactmnem yrneponoB 3 n 5. B tabn. 1 npuseneHsl
SHTaNbNUN aKTUBALWW M SHTANLNNN peakunn YKa3aHHbIX Bbille npoueccos (1)-(6).
Tabnuua 1 - SHTanbnuM akTneBauum (DH=) n snTanbnun peakunn (DHpeak) peakyun
onymnknnsaynm (1)-(6) 3aMeleHHbIX N N30MEPHbLIX HUTPOTONY010B (KO>X/MO/b) No
OaHHbIM MeTona B3LYP/6-31+G(2df,p) CoeanHeHune MNMpouecc DH# DHpeak o-
HuTpoTonyon (1) 247,2 221,7 (2) 240,4 220,9 m-HuTpoTonayon (3) 256,2 231,2 (4)
261,1 236,4 n-HuTpoTonyon (5) 257,4 238,9 (6) 257,4 238,9 2,3-anHuTpoTonyon (1)
232,7 195,8 (2) 219,6 194,4 (3) 232,4 199,0 (4) 243,8 209,1 2,4-gnHutpoToyson (1)
231,7 213,8 (2) 225,8 209,0 (5) 244,8 227,9 (6) 249,3 236,6 2,5-anHutpoTtonyon (1)
250,6 220,6 (2) 244,1 220,0 (3) 257,9 229,1 (4) 266,2 241,0 2,6-gnHuTtpoTonyon (1)
221,3196,5 (2) 215,7 200,8 3,4-guHntpoTonyon (3) 232,9 196,2 (4) 233,7 202,3 (5)
227,1202,1 (6) 233,4 205,2 3,5-guHutpoTonyon (3) 240,6 221,8 (4) 248,6 227,6



2,4,6-TpnHuTtpoTonayon (1) 207,3 187,8 (2) 203,4 189,0 (5) 239,3 225,6 (6) 239,3
225,6 Kak noka3biBaeT Tabn. 1, Hanbonee sHepreTU4eCcKn BbIr0AHO NMPOTEKaHME
npouecca (2) ona HUTPOTOJYOJ1I0B, UMELWMX BOAOPOACOAEePKALLNA 3aMeCTUTesb B O-
MOJIOXKEHUU K HUTporpynne (o-HUTpoTonyon, 2,3-, 2,4-, 2,5- n 2,6-ANHNTPOTONYONbI,
2,4,6-TPNHNTPOTOYON); Npouecca (3) onsa coeAnHEeHUn C M-pacrosIoKEHNEM
YKa3aHHbIX rpynn (M-HuTpoTonyon, 3,5-guHntpoTonyon), u npouecca (5) ona
COeIMHEHNI C NX M-PacnosioXXeHneM (N-HUTPOTOoNYyon 1 3,4-ANHUTPOTOYO).
Bapbepbl anbTepHaTUBHLIX Npoueccos (2), (3) n (5) ona peakuun (1), (4) n (6), B
KOTOPbIX BunKInyeckne nHTepmeanaTsl obpasytoTca ¢ y4acTueM aTOMOB yriepoaa
CluncC2,C3ncC4uncC4uncC5coorBeTCTBEHHO, Ha 2-13 k[>x/Monb Bbiwe [1]. Tabnuua 2
- F[eomeTpuyeckmne napameTpbl (AJIMHBLI CBA3W B MM, YIrJ/bl B rpagycax) U aHTanbNmu
obpa3zoBaHuA (KOAXX/Monb) ncxogHbix Monekyn (P), nepexoaHbix coctoaHun (MC) n
npoaykTos (MNP) peakunn obpa3oBaHUs 3aMeLLeHHbIX 6-MeTnn-7-okca-8-a3a-
ouunknol[4.2.0]-okta-1(8)-2,4-TpneHe-8-okcnaos (1) HUTPOAPEHOB, UMEKLWNX B O-
MOJIOXKEHUW K HATPOrpynne sogopoacoaepxawmm samectntenb CoegnHeHmne C1C2
C2N5 N506 O6C1 BDC2N506 DH°f,298 o-HuTpoTonyon R1=CH3, R2=R3= R4=R5=H P
140,6 147,4 122,6 282,7 118,2 91,8 NC 147,5 134,9 136,2 181,4 101,5 339,0 MNP 149,5
132,5147,3 149,3 94,6 313,5 2,3-guHntpotosiyon R1=CH3, R2=R3= R4=H, R5=N02
P139,8 148,1 121,8 300,9116,8 113,0NC 147,4 136,5 134,7 185,3 102,1 345,7 MNP
149,8 133,0 147,2 148,7 94,3 308,9 2,4-gpnHntpoTtonyon R1=CH3, R2=R3= R5=H,
R4=NO2 P 140,7 147,8 122,5 283,5117,8 80,4 INC 147,7 136,2 135,3179,8 100,8
312,1 1P 149,4 133,5 145,2 150,4 94,8 294,2 2,5-guHutpoTtonyost R1=CH3, R2=R4=
R5=H, R3=NO2 P 140,5 147,8 122,4 284,0 117,8 81,6 INC 147,2 135,4 136,0 181,2
101,3 332,111P 149,4 132,06 148,2 148,4 94,2 302,1 2,6-gnHntpoTtosiyon R1=CH3,
R3=R4= R5=H, R2=NO2 P 140,5 147,8 122,4 286,9 117,8 100,5 NC 148,1 136,2 134,7
181,2 101,2 321,8 NP 150,0 133,2 145,6 149,2 94,7 297,1 2,4,6-TPNHUTPOTONYOI
R1=CH3, R3=R5=H, R2= R4=N0O2 P 140,6 148,1 122,2 287,4 117,4 102,0 NC 148,3
137,4133,9 180,6 100,8 309,3 NP 149,9 134,3 143,8 150,0 94,9 289,8 Tabnuua 3 -
feomeTpunyeckme napamMmeTpsbl (4IMHbI CBSA3M B MM, Y /bl B rpagycax) n aHTaabnumn
obpa3oBaHunsa (KO)X/Mosb) ncxoOHbIX Mosiekyn (P), nepexonHbix cocTtoaHun (MC) n
npoayktos (MP) peakunn obpa3oBaHns 3aMeLLLEHHbIX 2-MeTW-7-0KCca-8-a3a-
ouunknol[4.2.0]-okta-1(8)-2,4-TpneHe-8-okcnaos (2) HUTPOAPEHOB, UMEKLWNX B O-
MOJIOXKEHUN K HATPOrpynne sogopoaconepxawmm samectutesnb CoegnHeHmne C2C3
C2N5 N507 O7C3 BC2N507 DH°f,298 o-HuTpoTonyon R1=CH3, R2= R3 = R4=R5=H P
136,6 147,4 122,6 269,9 117,7 91,8 INC 146,9 134,7 137,2 176,7 100,7 332,2 P 148,9
132,06 147,7 148,6 94,4 312,7 2,3-pnHntpoTtosiyon R1=CH3, R2=R3= R4=H, R5=N02
P139,5148,1122,0 309,2 116,6 113,0 NC 145,2 135,4 137,2176,7 100,7 332,6 MNP
147,5 132,5 151,6 145,8 93,3 307,5 2,4-gnHntpoTtonyon R1=CH3, R2=R3= R5=H,
R4=NO2 P 139,1 147,8 122,3 270,0 117,4 80,4 1C 147,2 135,9 136,1 175,4 100,4
306,2 NP 149,5 133,2 145,8 148,5 94,8 289,4 2,5-guHutpoTtonyost R1=CH3, R2=R4=
R5=H, R3=NO2 P 139,4 147,8 122,4 272,2 117,3 81,6 INC 146,6 135,2 137,0176,6



100,5 325,7 NP 148,7 132,7 148,7 147,5 94,0 301,6 2,6-anHutpoTtonyos R1=CH3,
R3=R4= R5=H, R2=NO2 P 139,2 147,8 122,4 274,9 117,1 100,5 NC 146,8 136,2 135,9
176,0 100,3 316,2 P 148,6 133,7 145,3 149,5 94,7 310,3 2,4,6-TPUHNTPOTONYON
R1=CH3, R3=R5=H, R2= R4=N0O2 P 138,8 148,1 122,2 275,1 117,0 102,0 NC 147,1
137,4134,9175,4 100,2 305,4 1P 149,2 134,4 144,0 149,2 94,9 291,1 Apyrumu
c/ioBaMu, 0Ns 0-3aMeLleHHbIX HUTPOTO1yo0B Hanbonee sHepreTnYecku BbirO4HbIMU
rnpoueccamm ABNAAKTCA NPoLEeCcChl 4S9 HATPOrpynn, pacnosIoXKEeHHbIX MaKCUMasibHO
6113K0 K AOHOPHOMY 3aMecTuTento CH3 n B CTOPOHY K aKLLeNTOPHOMY 3aMeCcTUTenNto,
€C/In TaKoBOM nMeeTcs, B0 NPOTUBOMOJIOXKHO AOHOPHOMY 3aMecTuTento. Ansa m-
3aMeLleHHbIX N M-3aMeLlleHHbIX HUTPOTOJ1YOJI0B - A1 HATPOr Py, pacnofNOXXeHHbIX
MaKCMMalbHO BN3KO K AOHOPHOMY 3aMecTuTento CH3 (3a ucknawyveHmem 3,4-
OVNHUTpPOTOyoNa, raoe HabnwgaetTcsa obpaTHasa KapTUHA) N B CTOPOHY Bam»xanwero K
HeMy yrnepoga, Kak, Hanpumep, oana 2,5-guHutportonyona. B cnyyae 3,4-
OVNHNUTPOTONyOo1la Hanbonee sHepreTUYeCcKn BbirOAHLbIM MPOLLECCOM U3 BO3MOXXHbIX
OJ15 HEro BapnaHToB BnUMKAM3aunm SBNAeTCa peakuns a8 HUTPOrpynmnobl,
pacrnosioXXeHHOW Aaneko OT AOHOPHOro 3amectuTensd CH3 1 B CTOPOHY akKLENTOPHOro
3amecTutensa NO2. Tabnuua 4 - FleoMmeTpuyeckme napameTpbl (4ANHbI CBA3U B MM,
yrbl B rpagycax) n sHTanbnum obpasoBaHuns (KO>X/MONb) NCXogHbix Monekyn (P),
nepexoaHbix coctoAsHun (MC) n npoaykTos (MP) peakunn obpa3oBaHNA 3aMeLLEeHHbIX
5-meTun-7-okca-8-asa-6uumnknol[4.2.0]-okta-1(8)-2,4-TpneHe-8-okcnagos (3)
HUTPOAPEHOB, NMEKLWNX B M-MOJIOXKEHUN K HATPOrpynrne BOAOPOACOAEPKALLUNA
3amMecTuTenbs CoeagnHeHmne C2C3 C3N5 N506 C306 DC3N506 DH°f,298 m-
HuTpoTtonayon R1=CH3, R2=R3= R4=R5=H P 139,3 147,5 122,6 271,9 117,8 79,7 NC
146,3 134,8 137,3178,1 100,7 335,9 NP 148,5 132,5 148,9 148,0 94,0 310,9 2,3-
anHnTpoTtonyon R1=CH3, R2=R3= R4=H, R5=N0O2 P 139,5 147,4 122,2 280,0 117,5
113,0 NC 145,0 135,5137,1178,4100,8 345,4 1P 147,5132,3 153,3 145,1 92,8 312,0
2,5-gnHntpoTtonyon R1=CH3, R3=R4= R5=H, R2=NO2 P 138,8 147,9 122,4 271,7
117,7 81,6 INC 145,9 135,2 137,1177,8 100,4 339,5P 148,2 132,5 149,8 147,3 93,5
310,6 3,4-gnHuTtpoTtonyon R1=CH3, R2=R3= R5=H, R4=N0O2 P 138,5 147,7 122,1
283,3116,9 108,8NC 146,0 136,3 136,0 181,5 101,1 341,7 NP 148,8 133,0 149,1
147,2 93,6 305,0 3,5-gnHuTtpoTtonyosn R1=CH3, R2=R4= R5=H, R3=NO2 P 139,1
147,9 122,4271,7 117,4 70,1 NC 146,4 136,0 136,3 177,1 100,2 310,7 NP 148,4 133,5
146,7 148,9 94,2 291,9 Tabnuua 5 - FleomeTpnyeckme napameTpbl (4JMHbI CBA3UN B MM,
yrAbl B rpagycax) n aHTanbnum obpasoBaHuna (KO)X/Mosb) UCXoOHbIX Mosiekyn (P),
nepexogHbix coctossHun (MNC) n npoaykToB (MP) peakunn obpa3oBaHMA 3aMeELLLEHHbIX
3-meTun-7-okca-8-a3a-buuymknol[4.2.0]-okta-1(8)-2,4-TpneHe-8-okcnaos (4)
HUTPOAPEHOB, NMEKOLWNX B M-MOJIOXKEHUN K HATPOrpynrne BoO4OPOACOAEPKALLUNA
3amecTtutenb CoegnHeHmne C3C4 C4A4N5 N506 C306 BDC4AN506 DH°f,298 m-
HuTpoTtonyon R1=CH3, R2=R3= R4=R5=H P 139,0 147,5 122,5 272,0 117,7 79,7 NC
146,3 134,7 137,5177,5 100,6 340,9 NP 148,6 132,4 148,9 147,9 94,0 316,1 2,3-
annnTpoTtonyon R1=CH3, R2=R3= R4=H, R5=N0O2 P 139,0 147,4 122,3 271,6 117,2



113,0 NC 146,0 135,9 136,2 180,3 100,0 356,8 NP 148,7 132,9 148,8 147,2 93,8 322,1
2,5-gpnHnTtpoTtonyon R1=CH3, R3=R4= R5=H, R2=NO2 P 139,0 147,9 122,4 271,6
117,4 81,6 INC 146,2 135,2 137,3176,4 100,2 347,8 NP 148,5 132,7 149,2 147,3 93,7
322,6 3,4-guHutpoTtonyosn R1=CH3, R2=R3= R5=H, R4=NO2 P 139,5 147,7 122,0
292,3116,8 108,8 NC 144,7 135,6 137,4177,5 100,6 342,6 NP 147,4 132,4 153,1
144,8 92,7 311,1 3,5-gnHntpoTtonyon R1=CH3, R2=R4= R5=H, R3=NO2 P 138,8
147,9 122,3271,0117,570,11NC 146,8 135,9 136,4 175,6 100,1 318,7 NP 149,3 133,1
147,0 147,8 91,3 297,8 Kak noka3biBaeT Tabn. 1 HakonaeHne HUTPOrpynn rnpu
rnepexone oT MOHO3aMeLLEeHHbIX K AN- N TPU-3aMeLLeHHbIM HUTPOTO1yos1aM
SHTaNbNNA aKTMBALMM BCEX BapUaHTOB NPOLLECCOB n3oMepusaumm B buynknmyeckmne
MHTepMeaunaTbl CHMXaeTcs. ICKNtoYeHnem 3aech ABNseTcs (Kak 1 B Cilyvae peakumn
obpa3oBaHuAa auun-cdopm [2]) 2,5-anHuTpoTonyon. Onga Hero HabnwgaoTCA
MaKCUMaibHble 3Ha4YeHUs 3HTaNbNM akTuBauum npoueccos (1)-(4) cpenun Bcex
nccnepyembiX HaMM coeguHeHUn. AHaNN3 reoMmeTpuU4eCcKnxX rnapameTpoB NCXOOHbIX
COEAMHEHNN N NX N3MEHEHUN B Xo4e peakuun (Tabn. 2-7), K CoXXaneHuto, He aaeT
06bAcCHeHUn 3ToMy (hakTy. Tabnuua 6 - FleomeTpuyeckme napameTpbl (4ANHbI CBA3U B
MM, Yrabl B rpagycax) v aHTanbnmm obpasoBaHusa (KI>X/Monb) ncxogHbix monekyn (P),
nepexodHbix coctossHun (MNC) n npoaykToB (MP) peakunn obpasoBaHMA 3aMeLLLEHHbIX
4-meTunn-7-okca-8-aza-6uunkno[4.2.0]-okta-1(8)-2,4-TpmneHe-8-okcngos (5)
HUTPOAPEHOB, NMEKLWNX B N-MOJIOXKEHNN K HATPOrpynne BOAOPOACOAEPKALLNN
3amMecTutenb CoeanHeHne C3C4 C4N5 N506 C306 BDC4N506 DH°f,298 n-
HuTpoTonyon R1=CH3, R2=R3= R4=R5=H P 139,2 147,0 122,6 272,4 117,8 78,0 INC
146,6 134,6 137,5176,4 100,4 335,4 P 148,6 132,6 147,7 148,8 94,3 316,9 2,4-
anHnTtpoTtonyon R1=CH3, R2=R3= R4=H, R5=N0O2 P 138,5 147,4 122,3 271,7 117,7
80,4 NC 146,5 135,9 136,3 175,1 99,9 325,2 NP 148,8 133,2 146,1 148,6 94,4 308,3
3,4-pnHnTtpoTtonyon R1=CH3, R2=R3= R5=H, R4=N0O2 P 139,5 147,1 122,2 285,6
117,2 108,8 NC 144,9 135,4137,4176,8 100,5 335,91P 147,3 132,5 151,6 145,8 93,1
310,9 2,4,6-TpuHuTtpoTtonyon R1=CH3, R3=R5=H, R2= R4=N02 P 138,6 147,7 122,2
271,6 117,2 102,0NC 146,3 136,8 135,8 174,6 99,5 341,3 NP 148,3 134,0 145,0 149,0
94,3 327,6 Tabnuua 7 - FleomeTpuyeckmne napameTpbl (ANNHbI CBA3U B MM, Yr/ibl B
rpagycax) n aHTanbnmm obpasoBaHus (KOA>X/Monb) CXoOHbIX Monekyn (P),
nepexoaHbix coctoaHun (MC) n npoayktos (MP) peakunn obpa3oBaHNS 3aMeLLEHHbIX
4-meTunn-7-okca-8-a3za-bmumkno[4.2.0]-okta-1(8)-2,4-TpneHe-8-okcnaos (6)
HUTPOAPEHOB, NMEKLWNX B N-MOJIOXKEHNN K HATPOrpynne BOAOPOACOOEPKALL NN
3amecTuTtenb CoegnHeHne C4C5 C4N6 N608 C508 BC4N608 DH°f,298 n-
HuTpoTonyon R1=CH3, R2=R3= R4=R5=H P 139,2 147,0 122,6 272,4 117,8 78,0 INC
146,6 134,6 137,5176,4 100,4 335,4 P 148,6 132,6 147,7 148,8 94,3 316,9 2,4-
anHnTpoTtonyon R1=CH3, R2=R3= R4=H, R5=N0O2 P 139,1 147,4 122,5 272,4 117,3
80,4 1C 146,4 135,9 136,9 173,4 99,4 329,8 NP 148,3 133,5 146,0 149,5 94,3 317,0
3,4-pnHnTtpoTtonyon R1=CH3, R2=R3= R5=H, R4=NO2 P 138,8 147,1 122,3 277,9
117,0108,8 NC 146,5 136,1 136,1 179,7 100,9 342,2 NP 149,0 133,1 147,7 148,0 94,0



314,1 2,4,6-TpuHntpoTtonyon R1=CH3, R3=R5=H, R2= R4=N0O2 P 138,5 147,7 122,2
271,6 117,2 102,0 NC 146,3 136,8 135,8 174,6 99,5 341,3 NP 148,3 134,0 145,0 149,0
94,3 327,6 Bce BapunaHTbl peakuni bnumknansaymm ansaoTCa CUIbHO
dHOOTEPMUYECKUMIN peaKkumaMu. CBSA3aHO 3TO C TEM, YTO U3MEHEHUSA FreoMeTPUYECKmX
napamMeTpoB 4J19 BCeX pacCcMaTpuBaeMbIX HAMU COeJUHEHUN B Clly4ae 0bpaTHbIX
peakunn nsomMepusaunm BNLUNKINYECKUX NHTEepMeanaToB B HUTPOTOYO bl FOPa3go
MeHblUe, YeM B NpsMOM HanpasaeHun (tabn. 2-7). MNMpn 3ToM sHTanbnum peakumn (1)-
(6) N3MEHATCA MOHOTOHHO C U3BMEHEHUEM SHTAIbNNMN aKTMBaUUKN. 3HaYeHUs
Ko3hpunumeHToB Koppenayum konebnwtca B npeagenax ot 0,9 oo 0,96 (pwuc. 1).
NoaoBoas UTOrM NccnenoBaHUsa MexXaHU3MOB N30MepU3aL M HUTPOTOJTYOsI0B B
bnymnknyeckmne nHTepMeguaTbl, Hago OTMETUTbL elle 0aHY X 0CObeHHOCTb, KOTopas
MO>XEeT OKa3aTbCs pellatowen npu sBbibope 0CHOBHOIN0 MeXaHM3Ma TEPMUYECKOro
pacnaga nccnegyemMblXx HaMu coeaunHeHuUn. 0N aTux peakyuim Npm HakonJaeHnm
HUTPOrpynn B MONEKYJIaX HATPOTONY0/10B Bapbepbl CHUXKAOTCA CUSIbHEE, YeM ans
a/SIbTEPHATUBHbLIX UM PeaKLUN HUTPO-HUTPUTHON Nneperpynnmposkmn [1-3]. Tak,
HanpuMep, 48 O-HUTPOTOJIyoJ1a SHTaNbNUN aKTUBaLUN peakunin obpasoBaHuns
ouunknos (247,2 n 240,4 KO)X/MOJb) N HATPO-HUTPUTHOW Neperpynnuposkn (238,7
KI>XX/MOJIb) OTANYAIOTCA HE3Ha4YUTesIbHO. A Ang 2,4,6-TPUHMNPOTONIy0s1a, PacH4E€THbIE
3HavYeHns bapbepoB akKTUBALUN N30MEPU3ALUN B HATPUT U NPOoLLEeCcCcoB Buumknnsaymm
(1) n (2) c ydacTmem Hutporpynnbl npun C2 pasHbl 231,6, 207,3 n 203,4 kO>x/M0sb
COOTBETCTBEHHO. 3aMeTuM, 4To nocsegHee 3HadyeHue 203.4 k>x/Monb oA npoLuecca
(2) c akCnepmMeHTasIbHOM TOYHOCTbIO (12 KI>)K/MONb) cornacyeTcs C
3KCNepMUMEHTasIbHO OnpeaeneHHOM 3HTaNbNnen akTuBaumm gnga Tpotuna 191,2
KIO>x/Monb [24-26]. B aToM cnyYae npouecchl UMKAn3aumm, Hapaay C peakunsamm
paanKasbHOro pacnaga v HUTPO-HUTPUTHON neperpynnmMpoBku, A9 MeTa- 1 napa-
3aMeLleHHbIX HATPOTOJIYOJI0B MOrYT AaBaTb BKJAL B CYMMapHYIO KOHCTaHTY
CKOPOCTU MPOLLECCOB TEPMUYECKOIr0 pa3sioxkeHns. OCobeHHO 3TO yTBepXAeHue
KacaeTcsa 3,5-auHntpoTonyona, rae npoueccs (3) n (4) NMeT 3HTANLNNIO aKTMBaALUK
Ha 7-15 k>x/Monb HXKe bapbepa peakunun HUTPO-HUTPUTHOW neperpynnuposkin [1].
Puc. 1 - Koppensauunsa atansnmn aktmsauum (DH) n snTanenun (DHpeaku) peakuunin
obpa3oBaHna BumMKknnyecknx nHTepmeanaTos: 1 - peakynm obpasoBaHus
3aMeLlEeHHbIX 6-MeTunn-7-okca-8-a3a-b6nynknol[4.2.0]-okta-1(8)-2,4-tpneHe-8-okcmaos
(1); 2 - peakunn obpa3oBaHNA 3aMeLLEHHbIX 2-MeTuN-7-0KCa-8-a3a-buynknol[4.2.0]-
OKTa-1(8)-2,4-TpneHe-8-okcnaos (2); 3 - peakunm obpa3oBaHNd 3aMeLLEHHbIX 5-
MeTun-7-okca-8-aza-bmunkno[4.2.0]-okta-1(8)-2,4-TpneHe-8-okcnaos (3); 4 - peakummn
obpa3oBaHua 3-meTun-7-okca-8-aza-buunkno[4.2.0]-okta-1(8)-2,4-TpmeHe-8-okcnoos
(4); 5 - peakunn obpa3zoBaHNsa 3aMeLLEHHbIX 4-MeTunN-7-okca-8-asa-ouynknol[4.2.0]-
OKTa-1(8)-2,4-TpneHe-8-okcnaos (5); 6 - peakunn obpasoBaHnsg 4-meTuni-7-okca-8-a3a-
oununknol[4.2.0]-okta-1(8)-2,4-TpneHe-8-okcnaos (6) (KoahPuumMeHTbl Koppensaumm
0,9, 0,96, 0,93, 0,96, 0,96 n 0,92 cooTBETCTBEHHO) NO AaHHbIM MeToAa B3LYP/6-
31+G(2df,p) Kpome Toro, ong opTo-3aMeLlleHHbIX HATPOTOJ1yos1a 3TN NMpoLecChl MOryT



KOHKYPUPOBaTb C peakunsaMy BHYTPUMOJIEKYIAPHOIO nepeHoca Bogopoaa ¢
obpa3oBaHMeEM aUN-HUTPOTOJIYOI0B B KQ4eCTBE OCHOBHOIO KaHasla TEPMUYECKOro
pPa3JIoXKEeHNS COOTBETCTBYIOLWMUX TPUHUTPOTOJIYOS10B, B TOM 4Yucse n TpoTuaa. 3To
OyneT BO3MOXXHbLIM B TOM CJly4ae, eCc/in BTOPUYHbIe CTaAunN peakunn pasioxXeHus
HUTPOTOJYOJI0B, NEPBUYHLIM aKTOM KOTOPbIX fABNsieTcs obpa3oBaHne BULMKIIOB, He
JIMMUTUPYIOT NPOLLECC pa3fioXKeHUs B LesioM. Pe3ynbTaTbl, NOJIyYEHHblIe HaMu,
HanpuMmep, ana auHnTpobeH3ona 3To AeMOHCTpUpYIOT [4, 5]. K coxaneHuto, Ha
AAaHHbIN MOMEHT NccnefoBaHNe BTOPUYHBIX npoueccos ansa 2,4,6-TpUHNTPOTOyoNa
Mbl MPOBOAMIN TOJIbKO OJ19 KaHaJla, CBSA3aHHOro, CBsA3aHHOro ¢ obpasoBaHueM auu-
HUTpOCOoeANHEHUS, B KOTOPOM Bosiee BbICOKMN Bapbep oTBeYaeT BTOPUYHbIM
peakumam [21-23]. [MT0o3TOMY TOYKY B 3TOM BOMpPOCE NOKa CTaBUTb PaHo.



