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Вступ. Для вивчення будови і реакційної здатності органічних сполук 

широко використовуються сучасні квантово-хімічні методи [1-3]. Один з 

найбільш важливих і цікавих напрямків їх використання повʼязаний з 

вивченням перебігу хімічних реакцій. Результати теоретичного дослідження 

дозволяють доповнити і поглибити інтерпретацію експерименту, а в ряді 

випадків вдосконалити його, використовуючи в синтезі більш придатний 

розчинник. 

Проведене раніше дослідження щодо доведення регіоселективності 

перебігу циклізації 1-етил-3-[4-(6,7,8,9-тетрагідро-5Н-[1,2,4]триазоло[4,3-

а]азепін-3-іл)феніл]тіосечовини з 2-бромо-1-фенілетаноном у середовищі води 

та без розчинника показало перспективність застосування квантово-хімічних 

розрахунків електронної структури, геометрії і термодинамічних параметрів 

перехідних станів таутомерів вихідної N,N′-дизаміщеної тіосечовини, що було 
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підтверджено результатами фізико-хімічних досліджень одержаного продукту 

циклізації [4].  

Наступним етапом дослідження стало теоретичне обґрунтування напрямку 

перебігу даної реакції при проведенні синтезу в різних розчинниках. Підбір 

оптимального розчинника для проведення синтезу здійснювали шляхом 

обчислення термодинамічних параметрів вихідних таутомерів в етанолі, 

ДМФА, діоксані та тетрахлорметані з використанням ліцензійного програмного 

продукту Gaussian W09, Revision A.02.  

Мета дослідження. Теоретичне обґрунтування напрямку проходження 

реакції циклізації [5, 6] в різних розчинниках за допомогою квантово-хімічних 

розрахунків термодинамічних параметрів трьох таутомерів 1-етил-3-[4-(6,7,8,9-

тетрагідро-5Н-[1,2,4]триазоло[4,3-а]азепін-3-іл)феніл]тіосечовини (Схема). 
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Методи. Квантово-хімічні розрахунки відносних енергій, бар'єрів 

взаємоперетворення, структурних і термодинамічних параметрів таутомерів 

вихідної тіосечовини у середовищі діоксану, етанолу, ДМФА та 

тетрахлорметану були обчислені методами теорії функціонала густини з 

використанням програми GAUSSIAN 09W [7]. Вплив розчинника враховували 

у рамках моделі континууму, що поляризується.  

Результати. Згідно одержаних результатів, в усіх досліджуваних 

розчинниках реакція циклізації має проходити в одному напрямку з утворенням 

гідроброміду 3-етил-4-феніл-N-[4-(6,7,8,9-тетрагідро-5Н-[1,2,4]триазоло[4,3-

а]азепін-3-іл)феніл]-1,3-тіазол-2(3H)-іміну IVА. Найменший бар'єр 

взаємоперетворення таутомерів вихідної тіосечовини повинен спостерігатися 

при використанні як розчинника діоксану, що свідчить про перевагу 

проведення синтезу саме у цьому розчиннику порівняно з етанолом, водою, 

тетрахлорметаном та ДМФА.  

Висновки. Одержані результати квантово-хімічних розрахунків свідчать 

про те, що в усіх досліджуваних розчинниках (діоксані, етанолі, ДМФА, 

тетрахлорметані, воді) реакція циклізації теоретично перебігатиме з утворенням 

гідроброміду 3-етил-4-феніл-N-[4-(6,7,8,9-тетрагідро-5Н-[1,2,4]триазоло[4,3-

а]азепін-3-іл)феніл]-1,3-тіазол-2(3H)-іміну IVА. Теоретично обґрунтовано, що 

для проведення синтезу найбільш доцільним є використання як розчинника 

діоксану. Запропоновано для використання в подальших дослідженнях методу 

квантово-хімічних розрахунків М06-2Х  як більш достовірного.  
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