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Аннотация: автор статьи отмечает, что актуальным является разви-

тие методов [3 + 2] и [4 + 2] циклоприсоединения, которые позволяют полу-

чать пяти- и шестичленные карбо- и гетероциклы. Для эффективного планиро-

вания подобных превращений предсказания их регио- и стереохимических резуль-

татов используются квантово-химические расчеты. 
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Подавляющее большинство природных соединений, обладающих выражен-

ной биологической активностью (алкалоиды, флавоноиды), а также важнейшие 

лекарственные вещества (антибиотики, цитостатики, нейролептики, статины, 

спазмолитики и др.) представляют собой конденсированные гетероциклические 

структуры. Широким спектром биологической активности обладают природные 

соединения, содержащие трополоновый фрагмент [1–2] – проявляют антимик-

робную, антибактериальную и противоопухолевую активность, препятствуют 

протеканию воспалительных процессов в клетке, являются ингибиторами ряда 

ферментов. Являясь небензоидными ароматическими соединениям, трополоны 

обладают многообразной реакционной способностью: 

 подобно фенолам активно вступают в реакции электрофильного замеще-

ния; 

 способны образовывать стабильные алкокси-катионы (типа 1 и 2), легко 

вступающие в реакции нуклеофильного замещения (рис. 1); 
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Рис. 1 

 

 способны вступать в реакции циклоприсоединения и склонны к таутомер-

ным превращениям. 

Трополоновый фрагмент, как показано в ряде исследований [3–6], может 

успешно использоваться в качестве бидентатного лиганда для образования ста-

бильных высокоупорядоченных полиядерных комплексных соединений, в каче-

стве строительных блоков в супрамолекулярной химии координационных соеди-

нений, а также для получения стабильных жидких кристаллов. 

Прогресс в создании новых материалов и лекарственных веществ будет 

определяться развитием методов органического синтеза и получением соедине-

ний, обладающих новой структурой, а, следовательно, и новыми свойствами. Ре-

акции нуклеофильного замещения, присоединения и полярного циклоприсоеди-

нения являются весьма распространенными синтетическими методами, поэтому 

понимание движущих сил и взаимозависимости этих процессов откроет дорогу 

новым синтетическим методам. Особенно актуальным является развитие мето-

дов [3 + 2] и [4 + 2] циклоприсоединения, позволяющих получать получать пяти- 

и шестичленные карбо- и гетероциклы. Для эффективного планирования подоб-

ных превращений предсказания их регио- и стереохимических результатов ис-

пользуются квантово-химические расчеты. 

DFT квантово-химические расчеты в базисе B3LYP/6–31G**, проведённые 

для ряда тропилиденовых структур, дают нам оценку электронного строения и 

прогнозируемую реакционную способность. Индексы реакционной способно-

сти, полученные путём кватово-химических расчётов, являются хорошим ин-

струментом для определения регионаправленности реакции при атаке нуклео-

фила [7–8]. Анализ результатов расчетов, показал, что наиболее реакционноспо-
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собными центрами в катионах 1 являются положения 4, 8 и 6, для которых вели-

чины fk
+ сопоставимы и равны 0.19 и 0.26 соответственно. Эти данные хорошо 

коррелируют с экспериментальными результатами. Катионы пирролотропилия 

оказались более устойчивы к гидролизу, взаимодействуют с С- и N-

нуклеофилами в более жестких условиях, чем аналогичные производные фуро-

тропиллия. 

Проведенные DFT квантово-химические расчеты индексов глобальной и ло-

кальной электрофильности для ряда структур (3–28), содержащих трополоновый 

фрагмент, позволяют судить о том, что более перспективными диполярофилами 

являются представленные на схеме производные фуротропилидена. Ряд соеди-

нений (29–34), являющихся продуктами реакции циклоприсоединения, как пока-

зывают расчетные данные, сохраняют достаточную реакционную способность, и 

могут быть подвергнуты дальнейшей модификации с целью новых материалов и 

лекарственных веществ. 

 

Рис. 2 
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Рис. 3 

 

 

Рис. 4 
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