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Халконы являются важными исходными ма-
териалами в химии гетероциклов и при создании 
лекарственных средств. Одними из наиболее прак-
тичных и важных производных халконов являют-
ся пиридиновые или пиримидиновые основания. 
Фрагменты пиримидина присутствуют в много-
численных биологически активных соединениях, 
рибонуклеиновой кислоте (РНК), дезоксирибону-
клеиновой кислоте (ДНК) и т.д. [1–14].

В настоящей работе сообщается о синтезе но-
вых производных пиримидина и флаванола в реак-
ции халконов с гуанидином (в присутствии пере-
киси водорода) и изучении их строения методами 
ЯМР и РСА.

Одним из методов синтеза пиримидинов явля-
ется взаимодействие халконов с гуанидином при 
кипячении в щелочной спиртовой среде. В лите-
ратуре представлены разные сведения о продуктах 

реакции – дигидропиримидинах, пиримидинах 
или имидазолах [15–18].

Мы также провели реакцию 2 стерически со-
пряженных халконов (двойные связи в разных 
положениях А и В) с гуанидином в присутствии 
дешевой, наиболее эффективной, экологически 
чистой и легкодоступной перекиси водорода.

Новый основной продукт 1 получен в результа-
те реакции (2Е)-3-[5-бром-2-(проп-2-ен-1-илокси)- 
фенил]-1-(2-гидрокси-5-метилфенил)проп-2-ен-
1-она (А) и гидрохлорида гуанидина в присут-
ствии пероксида водорода, как ожидалось по опи-
санным в литературе сведениям (схема 1, рис. 1) 
[18].

Но при использовании (2Е,4Е)-1-(2-гидрокси-
5-метилфенил)-5-фенилпента-2,4-диен-1-она (В) 
в тех же условиях реакции получали новую орга-
ническую комплексную соль 2 (рис. 2) в качестве 
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основного продукта (гуанидиния флаванола), ве-
роятный путь реакции представлен на схеме 2.

Как видно из схемы 2, гидрохлорид гуанидина 
не участвовал в образовании пиримидина. Сначала 
в присутствии перекиси водорода происходило об-
разование флаванола, а затем гуанидин формиро-
вал органическую соль с кислым гидроксильным 
протоном.

2-{2-Амино-6-[5-бром-2-(проп-2-ен-1-ил- 
окси)фенил]пиримидин-4-ил}-4-метилфенол 
(1). (2E)-3-[5-Бром-2-(проп-2-ен-1-илокси)фенил]- 
1-(2-гидрокси-5-метилфенил)проп-2-ен-1-он (A, 
10 ммоль), гуанидин гидрохлорид (15 ммоль), 
этанол (30 мл), 50%-ный водный раствор КОН 
(5 мл) перемешивали при температуре кипения 
с обратным холодильником в течение 1 ч. В тех 
же условиях небольшими порциями в течение 
1 ч прибавляли 30%-ный водный раствор H2O2 
(3.5 мл). После окончания реакции смесь охлаж-
дали льдом. Осадок отфильтровывали, промывали 
водой, сушили и перекристаллизовывали из эта-
нола. Выход 2.7 г (65%), т.пл. 175–178°С. Спектр 
ЯМР 1H (ДМСО-d6), δ, м.д. (JHH, Гц): 2.26 с (CH3), 
3.50 с (NH2), 4.70 д (CH2, 3J 5.7), 5.40 д.д (CH2, 3J 
10.7, 16.5), 5.50 с (OH), 6.30 м (CH), 6.80 д (CH, 3J 
7.8), 7.20 д (CH, 3J 7.8), 7.30 д (CH, 3J 7.9), 7.50 с 

(CH), 7.60 д (CH, 3J 7.9), 7.80 с (CH), 7.90 с (CH). 
Спектр ЯМР 13С, δ, м.д.: 21.3, 69.2, 105.0, 115.1, 
115.2, 116.7, 117.5, 118.3, 118.8, 124.2. 127.2, 132.5, 
133.5, 133.8, 134.2, 154.4, 156.9, 160.1, 162.1, 163.2. 
Найдено, %: С 58.25; Н 4.36; Br 19.41; N 10.19. 
С20Н18BrN3O2. Вычислено, %: С 58.23; Н 4.37; Br 
19.42; N 10.17.

Гуанидиния 3-гидрокси-6-метил-2-[(E)-2-фе-
нилэтенил]-4H-хромен-4-он (2). Соединение 2 
синтезировано в тех же условиях из (2Е,4Е)-1-(2-
гидрокси-5-метилфенил)-5-фенилпента-2,4-диен-
1-она (10 ммоль, B). Выход 2.3 г (67%), т.пл. 175–
178°С. Спектр ЯМР 1H (ДМСО-d6), δ, м.д. (JHH, 
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Рис. 1. Структура молекулы соединения 1 по данным РСА
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Гц): 2.40 с (CH3), 3.38 с (3NH2), 7.10 д (CH, 3J 12.5), 
7.2 т (CH), 7.30 д (CH, 3J 7.3), 7.40 м (CH), 7.50 д 
(CH, 3J 7.3), 7.60 д (CH, 3J 12.5), 7.61 м (CH), 7.63 
с (CH). Спектр ЯМР 13С, δ, м.д.: 20.9, 120.2, 123.4, 
123.6, 124.5, 128.9, 129.2, 130.8, 131.4, 131.7, 132.7, 
132.8, 138.5, 146.6, 152.4, 170.5, 179.5. Найдено, %: 
С 67.65; Н 5.63; N 12.46. C19H19N3O3. Вычислено, 
%: С 67.63; Н 5.64; N 12.45.

Кристаллы 1 и 2 погружали в криомасло и за-
крепляли в нейлоновой петле, а данные по интен-
сивности собирали при 150(2) K на дифрактоме-

тре Smart Apex II (Германия) с использованием 
MoKα-излучения (λ = 0.71073 Å). Дифракционные 
эксперименты проводили на дифрактометре 
Bruker APEX II CCD. Программу SHELXTL ис-
пользовали для сбора кадров данных, индексации 
отражений и определения параметров решетки, 
SAINTP – для интегрирования интенсивности от-
ражений и скейлинга, SADABS – для коррекции 
поглощения, SHELXTL – для определения про-
странственной группы и структуры, уточнение 
проводили методом наименьших квадратов по 
F2. Кристаллическая структура соединений 1 и 2 
представлена на рис. 1 и 2. Полный набор рентге-
ноструктурных данных соединения 1 и 2 депони-
рован в Кембриджском банке структурных данных 
(CCDC 2287570 и 2287571).

Все химические вещества получены из коммер-
ческого источника (Aldrich) и использовались в 
том виде, в котором были получены.

Чистота синтезированных соединений под-
тверждена методом ТСХ на коммерческих пла-
стинах силикагеля с алюминиевой подложкой (60 
F254), пары йода использовали в качестве визуа-
лизирующего агента, элюент гексан–этилацетат, 
5:2. Температуры плавления измерены на приборе 
Stuart SMP30 (Великобритания) без коррекции.
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Рис. 2. Структура молекулы соединения 2 по данным РСА
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ЯМР эксперименты выполнены на спектро-
метре ЯМР Bruker FT (UltraShield TM Magnet, 
Германия) Avance 300 (300.130 МГц для 1H и 
75.468 МГц для 13C) с блоком-датчиком регулято-
ра температуры BVT 3200 в пробирках объемом 
5 мл с использованием программного обеспечения 
Bruker Standard TopSpin 3. Химические сдвиги 1H 
и 13C отнесены к внутреннему тетраметилсилану 
(ТМС). Экспериментальные параметры спектрос- 
копии ЯМР 1H: цифровое разрешение 0.23 Гц, 
SWH = 7530 Гц, TD = 32 K, SI = 16 K, длительность 
импульса 90° = 10 мкс, PL1 = 3 dB, ns = 1, ds = 0, 
d1 =  1с; спектроскопии ЯМР 13C: цифровое разре-
шение 0.27 Гц, SWH = 17985 Гц, TD = 64 K, SI = 
32 K, длительность импульса 90° = 9 мкс, PL1 = 
1,5 dB, ns = 100, ds = 2, d1 = 3 с. ДМСО-d6 (99.7%, 
содержащий 0.3%-ную H2O) использовали для 
раствора пиримидина и флаванола. Данные спек-
тров ЯМР 1H, 13C соединений 1 и 2 приведены в 
дополнительных материалах (рис. S1–S4).

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Простым методом получены 2 разных продук- 

та – 4,6-диарил-2-аминопиримидин 1 и флава- 
нол 2. Полученный новый флавонол по своей 
структуре близок к природным флавоноловым 
гликозидам.
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In the presented work, the reaction of two 2-hydroxy-5-methylacetophenone chalcones and guanidine was 
investigated in the presence of hydrogen peroxide. Depending on the structure of the chalcones a 4.6-di- 
aryl-2-aminopyrimidine or flavanol was obtained. The structures of the obtained products were elucidated by 
NMR spectroscopy and X-ray crystallography. Reaction route formation of compounds was proposed.

Keywords: chalcone, pyrimidine, flavanol, hyrogen peroxide, guanidine
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Рис. S1 1H ЯМР спектр соединения 1 в ДМСО-d6 



 

Рис. S2 13C ЯМР спектр соединения 1 в ДМСО-d6 

 

Рис. S3 1H ЯМР спектр соединения 2 в DMSO-d6 



 

Рис. S4 13C ЯМР спектр для 2 в ДМСО-d6 

 


