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Аннотация 
В настоящей работе представлено детальное масс-спектрометрическое исследование ряда новых 
производных 1,5-динитро-3-азабицикло[3.3.1]нон-6-ена, содержащих разнообразные заместители в 
циклогексеновом и пиперидиновом фрагментах бициклической системы. Азабициклононаны представ-
ляют значительный интерес в органической и фармацевтической химии, поскольку их структурный 
каркас входит в состав перспективных биологически активных веществ, обладающих нейротропным, 
антиаритмическим и противоопухолевым действием. Экспериментальные данные получены методом 
масс-спектрометрии с ионизацией электронным ударом при энергии 70 эВ на приборе Varian MAT-311. 
На основе анализа характерных направлений распада молекулярных ионов все изученные соединения 
систематизированы в три группы. Для первой группы, включающей производные с оксиэтильными, 
карбокси- и дикарбоксиалкильными группами у атома азота, доминирующим каналом фрагментации 
является отщепление заместителя R3, что сопровождается крайне низкой стабильностью молекулярных 
ионов и образованием характерных осколков. Вторая группа, содержащая амидные заместители в 
положении 7, отличается конкуренцией процессов декарбоксилирования и отрыва амидного радикала, 
причем интенсивность пика CO2

+ возрастает с увеличением массы заместителя. Третья группа объеди-
няет бициклононаны с фенокси- и тиофенильными заместителями, для которых характерно домини-
рующее отщепление указанных радикалов, сопровождающееся эффективной делокализацией положи-
тельного заряда по ароматической системе и заметно повышенной устойчивостью молекулярных ионов. 
Особое внимание уделено анализу конкурирующих путей распада. Установлено, что стерические 
эффекты заместителей в циклогексеновом кольце оказывают существенное влияние на вероятность 
отщепления карбоксильных фрагментов. 
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Abstract 
This paper presents a detailed mass spectrometric study of a series of novel 1,5-dinitro-3-azabicyclo[3.3.1]non-
6-ene derivatives containing various substituents in the cyclohexene and piperidine fragments of the bicyclic 
system. Azabicyclononanes are of significant interest in organic and pharmaceutical chemistry, as their 
structural scaffold is a core of promising biologically active compounds exhibiting neurotropic, antiarrhythmic, 
and antitumor activities. The experimental data were obtained using electron impact ionization mass 
spectrometry at 70 eV on a Varian MAT-311 instrument. Based on the analysis of the characteristic 
fragmentation pathways of the molecular ions, all the studied compounds were classified into three groups. For 
the first group, which includes derivatives with oxyethyl, carboxy-, and dicarboxyalkyl groups at the nitrogen 
atom, the dominant fragmentation pathway is the cleavage of the R3 substituent, accompanied by extremely low 
stability of the molecular ions and the formation of characteristic fragment ions. The second group, containing 
amide substituents at position 7, is characterized by competition between decarboxylation and the loss of the 
amide radical, with the intensity of the CO2

+ peak increasing as the mass of the substituent increases. The third 
group comprises bicyclononanes with phenoxy- and thiophenyl substituents, characterized by the dominant 
cleavage of the aforementioned radicals, accompanied by effective delocalization of the positive charge across 
the aromatic system and a markedly increased stability of the molecular ions. Special attention is paid to the 
analysis of competing fragmentation pathways. It was established that the steric effects of the substituents in 
the cyclohexene ring have a significant impact on the probability of cleavage of carboxyl fragments. 


