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������������ ������������������ 2-�������������, ���������! ����"��! #��$���� 
������%��, �!������ #�������-&���"�$#�' ��$"�� ��������� � �����' (������ ���-
��)�!& ��*�������. ���*#�*��� �&���#��������� %�#��"�$#�' ����*#� �#�$����+ ���-
������ — 3-(1H-��������-2)-[ 1,2,4 ]-��������(3,4-a)��������, $*;�$��*<;�' � #��-
$����� � ���� �������, $�+����!& ��*�+ ��������!�� $�+�+��.  
 
� " ) � � � * �  # " � � !: ��������!, ��������$��*#�*��!' ������, ���������+ $�+�=, 
�����+ �*�#%������ ������$��. 

 
>�������! �� �$���� 1-������������������ (�����������) �#����� ��*"�<�$+ ?�������+ 

���$*;�' (��� $��������+� ?������"�$#�' �#�����$��, ���)�� �$��� ������������' � �����-
����$�������=��' [ 1—4 ]. ��*"���� (��& $��������' $���*���*��$+ ��� �?$��+���=$����, "�� 
����?����� ����������� �#�<"��� ��� ��������'$���� $ #��?����=�!�� $��������+��, �?��-
�*<;���$+ � %�#�� 
��?$� [ 5—7 ], � �!$�#�' #�����#$��?���*<;�' $��$�?��$�=< �������-
������������� [ 8 ]. A �������*�� ���$�� B���#�' �+� ���������� ����������� $ �����"�!�� 
����- � ��#��?����=�!�� $��������+�� [ 8—16 ]. A ��$��+;�' ��?��� ����)��! ���*�=���! 
$������, ����#�-&���"�$#��� �$$��������+ � #�������-&���"�$#��� ������������+ 1�-�����-
�������������� ������-2-��=������. 
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�0!"!45�5"5$�!4�� �5���"-2-!"6$�(5$! (1) $����������� $���*<;�� �?�����. C#��-
���+��!� #���"�$��� ������-2-��=������, 1-������������������ &���������� � �%����� �����+ 
#��+���� � 30 �� (������ � ��"���� 5 ", ����� ��?���+�� 50 �� ���!. A!���B�' )���!' �$���# 
�����=����!����, ����!���� ����' � (�������. F���#��$��������!���� �� ��������. A!&�� 
65 %. ��� 214 ��. 

C�������!' ������: ?�*���-����*�� C13H11N5; �!"�$���� (%): C 65,8, H 4,67, N 29,5; ��'-
���� (%): C 66,2, H 4,59, N 28,9.  

�
 $��#�� (KBr, �, $�–1): 3199, 3162 (NH), 1610, 1572 (C=N). O�� 1� (����-d6, �, �.�., 
J ,  >%): 11,88 ($, 1H, NH); 10,37 ($, 1H, NH); 8,08 ($, 1H, CH����������!'); 8,23 (�, 1H, J = 6,6, 
CH��������); 7,84 ($, 1H, CH��������); 7,55—7,64 (�, 3H, CH��������); 6,87 (�, 1H, J = 3,0, CH������); 
6,07—6,23 (�, 2H, CH������). 
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3-(1H-�5���"5"-2)-[1,2,4]-0�5!4�"�(3,4-a);0!"!45� (2) ���*"�� ��������'$����� (#��-
���+��!& #���"�$�� ��������� 1 � $��� �uBF4·CH3CN � �?$��<���� �%���������� ��� 25 ��  
� ��"���� 3 ���' ��� #�������' ��������*��. F���*#� �!����� � ���� )���!& �����. ��� = 
= 240 ��. C�������!' ������: ?�*���-����*�� C13H9N5; �!"�$���� (%): C 66,4, H 3,86, N 29,8; 
��'���� (%): C 66,2, H 3,68, N 29,6. 

���#��! F�� ����$��������� �� $��#�������� Varian Unity 300 (300 �>%, ��*������' 
$������� — >���) � ���*�=$��� X*�=�-��)���. �
 $��#��! ����$��������� �� ���?��� Va-
rian Scimitar 1000 FT-IR � �?��$�� 400—4000 $�–1. C��#�����!� $��#��! �����;���+ ����$���-
������ �� $��#������������ Varian Cary 5000 � �?��$�� 200—800 ��. 
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��$���� $��������+ 2 (CCDC 883026) )������ %���� � ��������"�$#��� ��?��*$� �����-
���� 0,25�0,15�0,07 �� (C13H9N5, � = 235,25) ���#����!', ���$����$������+ ��*��� P-1 ��� 
T = 296 K: a = 7,2402(9), b = 8,8746(10), � = 9,0879(11) Å, � = 81,891(3), � = 97,348(4), 	 = 
= 88,141(3)�, V = 541.45(11) Å3, Z = 2, d�!" = 1,443 �/c�3, F(000) = 244, 
 = 0,093 ��–1. 

F�������! (����������' +"�'#� � �����$����$�� 3956 ����)���' (Rint = 0,0288) �������! 
�� �����#������� Bruker Smart Apex II [ 17 ], �?��*�������� CCD-����#����� (T = 296 K, 
MoK�-���*"����, ��������!' ����&�������, �-$#����������, �max = 26,02�). F����;���� ����-
�����$#��� ���*"���+ *"���� ���*(�����"�$#� (Tmin /Tmax = 0,9770/0,9935) $ ����;=< �������-
�! SADABS [ 18 ]. ���*#�*�� ���������� ��+�!� ������� � *��"���� ����������"�!� ��
 
� ������������ ���?��)���� ��+ ����������!& ������ �� 2

hklF . ����! �������� ����;���  
� ��������"�$#� ��$$"�����!� ����)���+ � *��"�+�� $ �$���=�������� ������ 
�������#�
 
(U���(H) = 1,2U(#�(C) ��+ �$�& ��*��). �#��"����=�!� ��#���! ��$&�����$�� R1 = 0,0490  
� wR2 = 0,0888 ��+ 1162 ������$��!& ����)���' $ I > 2�(I ), R1 = 0,0999 � wR2 = 0,1013 ��+ �$�& 
1985 ������$��!& ����)���', 163 *��"�+��!& ���������, GOOF = 1,000. A$� ��$"��! �����-
���! $ �$���=�������� #�����#$� �������� SHELX-97 [ 19 ]. �$����!� ����! $�+��' � *��!  
� $��*#�*�� $��������+ ��������! � ��?��%�.  
 

���������� ������(�	( (d, Å) 	 ��������� �&�� (�, ����.) � ��������� ����	���	( 2 

��+�= d ��+�= d ��+�= d 

N(1)—C(1) 1,344(3) N(4)—N(5) 1,383(2) C(7)—C(8) 1,390(3) 
N(1)—C(4) 1,373(2) N(5)—C(13) 1,303(3) C(7)—C(12) 1,402(3) 
N(2)—C(5) 1,324(2) C(1)—C(2) 1,361(3) C(8)—C(9) 1,378(3) 
N(2)—N(3) 1,386(2) C(2)—C(3) 1,400(3) C(9)—C(10) 1,381(3) 
N(3)—C(6) 1,313(2) C(3)—C(4) 1,375(3) C(10)—C(11) 1,357(3) 
N(4)—C(5) 1,373(2) C(4)—C(5) 1,428(3) C(11)—C(12) 1,404(3) 
N(4)—C(6) 1,373(3) C(6)—C(7) 1,433(3) C(12)—C(13) 1,437(3) 

���� � ���� � ���� � 

C(1)—N(1)—C(4) 109,78(17) N(1)—C(4)—C(3) 106,73(18) C(8)—C(7)—C(6) 123,9(2) 
C(5)—N(2)—N(3) 109,15(15) N(1)—C(4)—C(5) 119,28(17) C(12)—C(7)—C(6) 115,9(2) 
C(6)—N(3)—N(2) 106,79(15) C(3)—C(4)—C(5) 133,99(19) C(9)—C(8)—C(7) 119,3(2) 
C(5)—N(4)—C(6) 106,41(15) N(2)—C(5)—N(4) 107,83(18) C(8)—C(9)—C(10) 120,7(3) 
C(5)—N(4)—N(5) 125,93(18) N(2)—C(5)—C(4) 125,09(17) C(11)—C(10)—C(9) 120,7(2) 
C(6)—N(4)—N(5) 127,59(17) N(4)—C(5)—C(4) 127,07(17) C(10)—C(11)—C(12) 120,3(2) 
C(13)—N(5)—N(4) 111,90(19) N(3)—C(6)—N(4) 109,82(17) C(7)—C(12)—C(11) 118,8(2) 
N(1)—C(1)—C(2) 108,5(2) N(3)—C(6)—C(7) 131,7(2) C(7)—C(12)—C(13) 118,4(2) 
C(1)—C(2)—C(3) 107,3(2) N(4)—C(6)—C(7) 118,51(17) C(11)—C(12)—C(13) 122,9(2) 
C(4)—C(3)—C(2) 107,67(18) C(8)—C(7)—C(12) 120,2(2) N(5)—C(13)—C(12) 127,66(19) 
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�������-&���"�$#�� ��$"��! (��#�������� � ���$����$�������� $������+ $��������+ 1 
?!�� ��������! $ ����;=< ��������! Gaussian�03 [ 20 ] � ���#�& ������ �*�#%������ ����-
��$�� (DFT). F�����+�� ��?����!' �?�����-#�����+%����!' �*�#%����� B3LYP [ 21 ] $ �?-
�����' "�$�=< � �����, ������)����' � ��?��� T�##� [ 22 ], � #�����+%�����' "�$�=< ��—
O���—F���� [ 23 ]. A #�"�$��� ?���$���� ��?��� �$���=������ ��������-��$;������!' ?���$ 
6-311+G(d,p). ��+ ��������#� ����!&, ��������%�����' �����#�, ���*�����%�� ���*�=����� 
��$"���� �$���=������ ��������* ChemCraft [ 24 ]. 

�
���/���< � �= �>��?�
��
 

>������� 1 ?!� ��*"�� �������� �
, 1H O�� � (��#������' $��#���$#����. A (��#����-
�!& $��#���& �����;���+ (C�F) �����-�������=�!& ��$������ ��������� 1 ��?�<��<�$+ ��-
��$! �����;���+ ��� 215, 295 � 375 ��. F���)���� ����$ ��� ��������� #�$�����$�� ��$���-
��� �� ���+��$+. A #�$�!& � ;���"�!& $����& ��?�<����$+ ����&������ ��������� ������-
�������' ����$! �����;���+; ���+��!' #�(���%���� �����;���+ � *���=B���$+ $ 2,77 �104 
�� 2,42 �104 � 2,40 �104 $������$������. �����$����$�= �����;���+ � �?��$�� 295 �� � #�$�!& 
$����& *���=B���$+ $ 1,89 �104 �� 1,62 �104, � � ;���"�!& *����"�����$+ �� 2,11 �104. 	�#�� �?-
�����, �����"����=�!� ��������+ � C�F �� ��������� �$���=�����= $��#������������"�$#�' 
����� ��+ �%��#� #�$�����-�$����!& $��'$�� ���������. A���"��! #��$���� ������%�� pKa, 
���*"���!� ������� �����%�������"�$#��� ���������+ �����-�������=���� ��$����� �����-
���� 1, $�$����+<� 5,34 ��+ ������������������' � 11,84 ��+ ����#*�+���' ���� ��������� 
$������$������. 


�# � ��*��� #��?����=�!� ���������!� ������������������, 1�-������������������� 
������-2-��=������ ��)�� $*;�$������= � ���& �����"�!& ��*������!& �����&: ���������-
�����������' 1a, ��������������������' 1b � %�#��"�$#�' 1# [ 8, 11, 25 ] (��$. 1). 

A #��$�����"�$#�� $�$��+��� ?��=B��$��� ���������� �� �$���� 1�-������������������ 
��&��+�$+ � ����� 1a [ 8, 11, 16, 26, 27 ]. 
�# �������, ������ � (��' ��*�������' ����� �����-
���! #��?����=�!& ���������!& ������������������ ������*<� $ $��+�� �������� $ �?����-
������ #�����#$�!& $��������' [ 8 ].  

��+ ����������+ ���?���� �!�����' ����! ��������� 1 ?!� �������� #�������-&���"�-
$#�' ��$"�� ��������� � �����' (������ �$����!& ��*������!& ���� � ��#**�� � � ������ 
��$����� (��$. 2). A �?��& $�*"�+& �����������+ ��*�������+ ����� 1a, $��?������������+ �� 
$"�� �?��������+ ��*�������#*�+���' ���������' $�+�� � ����"�+ ����+)����' %��� $���+-
)���!& $�+��', +��+��$+ ���?���� *$��'"���'. >��������!' ��*����� 1b ��$��?���������� 
����$����=�� 1a �� 12,9 � 6,3 ##��/���=, � %�#��"�$#�+ ����� 1c — �� 14,5 � 12,5 ##��/���=  
� ��#**�� � � ������ ��$����� $������$������. 

F�� ��*"���� #�����#$��?���*<;�' $��$�?��$�� $��������+ 1 � ����B���� ����� ��-
��(I) [ 28 ] ���)������ ?!� �!����� �� �������#�����#$, � ����� ������%�#��"�$#�� �����-
������ 2. ����� ���������!� 1,2,4-��������[3,3-a]-���������, $����)�;�� ���$�� ������=��' 
"�$�� �������"�$#�� ��� �������"�$#�� ��������!, ?!�� $�����������! � ?���� )�$�#�& *$-
����+& � ��$*�$���� ����� �������� (#��+"���� � �����?������, ���� � �.�.) [ 10, 17, 29, 30 ]. 
A ��B�� $�*"��, ��-�������*, ��� ����(I) �!$�*���� � ���� #����������� � ���%�$$� �#�$��-
��+ %�#��"�$#��� ������� ��������� 1c #�$������� ����*&� � ���������������� 2, ����$&��+-
;��� ��� #�������' ��������*��. 

 

 
 

�	�. 1. 	�*������!� ����! ��������� 1 
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�������� ���*"������ $��������+ ?!�� *$��������� �� ����!� ��������$��*#�*����� �$-
$��������+ ����#��$�����"�$#��� �?���%�. X���*�=��' �����%�' #��$����� +��+��$+ ����#*-
�� 2, $������� #�����' ��������� �� ��$. 3, �$����!� ��������"�$#�� ��������! ��������!  
� ��?��%�. �$����!� ��������"�$#�� ��������! ���������$��' $�$���! $��������+ 2 ?���#�  
# $��������!� ���"���+� [ 31 ]. 

	������������������+ "�$�= ����#*�! 2 ���#��"�$#� ���$#�+, ��#������� �� $�����#���-
����"��' ���$#�$��, ����������' "���� 13 �+)��!& ������ (���� ���������, �� ����!B��� 
0,031 Å. �*��� �������!& *���� ��� ����� N(4) $�$����+�� 359,93(17) Å. F�����=�!' �������� 
������*� ��#�*� $�+�� �(4)—�(5) ����$����=�� $�����' ���$#�$�� ��������������������� ��-
��%�#�� �� *��� 10,8�. 
�������%�+ (���� ��������� ��#���, "�� �����)��+ ��*�������#*�+�-
��+ ���������+ $�+�= (A�) NH������…N(5) �� ������*��$+. A��$�� (���� � #��$����� ����#*�! 2 
������� $�+���! ��)�* $�?�' ��*�+ (#���������!�� ��)����#*�+��!�� A� $� $���*<;��� 
�����������: d N(1)—H(1B) 0,860 Å, d H(1B)…N(2)(i) 2,142 Å, d N(1)…N(2)(i) 2,939(2) Å, 
�N(1)—H(1B)—N(2)(i) 154,02� (i: –x, –y+1, –z+2), �?���*+ %�����$�������"�!� �����! 
(��$. 4). � ���"��$�� $�+��' $�������=$��*<� #�# ��������"�$#�� ��������!, ��# � ������"��-
��� ��)����#*�+��!& ��*�������#*�+��!� A�.  

��-�� ��?��=B��� ��������� ������=���� %�#�� ��#�*� $�+�� �(4)—�(5) ����#*�! � #��-
����������!& ������& �� ��)�� � ����' ���$#�$��; ��$$��+��� ��)�* $�����#�������"�!�� 
���$#�$�+�� ������������������!& ���������� ����#*� 2 ����� 1,302 Å.  

	�#�� �?�����, $����������� � �$-
$������� ������������������ 2-���-
����������. � ����;=< #�������-
&���"�$#�& ��$"���� ������� DFT ��-
#�����, "�� �������� $*;�$��*�� � ���� 
�������������������� ��*������. A!-
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