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Аннотация  
Рассмотрены особенности электронной структуры биологически активных 2-тио-5-(пиридилмети-

лидене)-3,5-дигидро-4Н-имидазол-4-онов, образование которых протекает через промежуточные реак-
ционные комплексы из реагентов, катализатора (КОН) и сольватной оболочки из молекул растворителя. 
Особенностью ИК-спектров всех полученных тиогидантоинов и их S-алкилированных форм является 
высокая частота валентных колебаний амидной карбонильной группы, составляющая 1720-1740 см

-1
. Дан 

ответ на вопрос: «Является ли такая высокая частота валентных колебаний следствием электронных 
эффектов и какого типа?» С целью поиска ответа на этот вопрос были просчитаны энергии образования 
двух продуктов – исходного тиогидантоина и его алкилированной формы и их ИК-спектры.  

Анализ полученных данных и их сравнение с результатами эксперимента свидетельствует, что 
образование циклических производных амидов карбоновых кислот (лактамов), имеющих сопряженную 
карбонильную группу, приводит к увеличению частоты валентных колебаний карбонильной группы, 
особенно при наличии напротив карбонильной группы кратной связи – от 1660-1690 до 1740 см

-1
, что 

свидетельствует о характерном пространственно ориентированном фельд-эффекте.  
В полученных в работе спектрах тиогидантоинов и их производных, в том числе комплексах с 

металлами, а также в экспериментально измеренных спектрах никотинамида и пиридина, наблюдаются 
колебания, практически точно совпадающие по частоте (704+/-2 см

–1
). Эти частоты соответствуют 

деформационным колебаниям C-H-связей относительно плоскости пиридинового кольца в приведенных 
молекулах производных тиогидантоинов, никотинамида и пиридина и их предложено использовать в 
качестве репера при идентификации пиридинового цикла в многочисленных производных 2-метилен-

пиридилтиогидантоинов. 
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