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Аннотация 
По известной в литературе методике осуществлен синтез 2-цианометилентиазолидин-4-она (I). 

Методом РСА определена кристаллическая и молекулярная структура I. Согласно данным РСА, ЭСП, ЯМР 
1Н и ИК спектроскопии, а также квантово-химическим расчетам соединение I в кристаллическом состоянии 
и в растворах присутствует в виде таутомера Ib. “Подвижный” атом Н локализован у атома N гетероцикла. 
Длина С=О связи составляет 1.2112(16) Å, что указывает на отсутствие сопряжения карбонильной группы с 
неподеленной парой электронов атома азота соседней NH группы. Изучено поведение растворов соединения  
I в этаноле (λmax = 273 нм, lgε = 4.37) при добавлении 0.1 М растворов HCl (λmax = 275 нм, lgε = 4.35) и NaOH 
(λmax = 293 нм, lgε = 4.48). Полученные результаты указывают на сохранение таутомерной формы соединения 
Ib в кислой среде. Диссоциация N-H связи менее предпочтительна, чем диссоциация О-Н связи, можно 
ожидать, что в щелочных растворах происходит превращение таутомерной формы Ib в форму Ic.  Данное 
утверждение подтверждается квантово-химическими расчетами ионизированной формы молекулы I, которая 
батохромно смещена относительно полосы неионизированного таутомера Ib и имеет значительно большую 
силу осциллятора. Наличие длинноволнового плеча в спектрах нейтральных растворов указывает на 
частичную диссоциацию соединения I. Согласно проведенным расчетам установ-лено, что все возможные 
таутомерные формы можно отнести к группе нетоксичных или малотоксичных соединений, а установленная 
форма Ib имеет наибольшую биологическую активность.  
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