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Введение. Известно, что производные изохинолинов проявляют 
разнообразные биологические активности за счет наличия фармакофорных 
групп [ ]. В настоящей время внедрена в фармацевтичекой практики ряд 
соединений для эффетивного лечених разнообразных на биологических 
соединений. Исходя из этого поиск новых структур соединений с 
изохинолиновым склетом является актуалъной с точки зрения поиска 
изберателно дейсбырогенех фармацевтическах препаратов. В планированном   
синтез вещество с заданным свойством особое место занимает квантово-
химическое обоснование ход реакции что и является неболиванном при 
синтези соединений с изохинолиновым склетом.В ллитературе известно, что 
аминокислоты садержатъ фармакофорных группы т.е. проевляют  
разнообразные биологические в том чесене фармаколоческие активности 
внедрение аминокислотных остатков в изохинолиновым склете проевлеют 
изберателъно действугощие фармаколоческие активности. По этому 
изучение синтеза соединений изохинолиновым склетом внудреныне  
аминокислотыи остатким является актуалъной синтезической органической 
химии. 

Цель работы –изучение реакции гомовератриламина с глитцином и 
квантово-химическое исследование  ход реакции. 

Материал и методы ислодование. Гомовератриламин, бензоилхлорид 
для защиты аминогрупп, глитцин, реакции Бишлера нанеералъского (реакция 
конденсация и и циклизации с последующем востоновлением). ИК-
спектроскопия, Тонкослойная хроматография-хлороформ: метанол=8:1, 
проявлъ раствор Драгендорра квантово-химические расчеты с 
использованием программного комплекса Gaussian-09. 

В работе [ ] изучена реакция ГВА с глитцином, исползуя в качестве 
запетного агента карбонебензоилхлорид. При этом реакции конденсация 
пробекают хлорангидридоглитцина при -10-6˚С в течение 5 минут.  



В отличие от этого в качестве защитного агента исполъзовам 
бензоилхлорид.  

Реакции гомовератриламина с глитцином по этапно протекают по 
схема: 

 

 

 

Реакции конденсация проводили с защещеной бензоилхлорид 
аминогруппой глитцином при 175-180˚С в течение 2  часа. Структура амида 
установлена ПМР-ИК и масс- спектроскопия, определением температуры 
пловления и значенени Rf в системе хлороформ: метонол =8:1;  Rf =0,72; 12:1, 
Rf =0,45. От работы [ ] -62%.  

Реакции циклизацимироводили с участим POCl3 в четение 3часа. Виход 
составляет -85%. RF =   

Продукт циклизации педвергали востановленио NaBH4.  С 
поседрогеней сниятим  защитной группы. 

Наши изучены ход реакции гомовератриламина с глитцином квантово-
химическими методами. Для этого исползовали валентно-расшеленний 
расчот с использованием набора VZLYP/6-31G(d,r).    И осушествлени 
методом функсионалной плотноси [7,9]. Получение резултати и их 
обсуждения. Энергетические и кинетические характеристики реагентов и 
продуктов реакции- амида  производного тетрагидроизохинолина приведени 
в табл.1 

 

 

 

 

Енергетические характеристики и константа скорости реакция конденсации и 
циклизации гомовератриламина с глитцином.  

 

 



 

 

 Из данных табл.1., внедноб, что реакции конденсации протекает в более 
шестких условиях, чем реакции сиклизации . И по этому реакции.  

На основе кванто-химических расчетов с исползовалъзованим методи ТS 
составлени энергетический профил-потенциал поверхнойкой энергии 
реакции конденсация и  сиклизации. Энергетический профил этих реакций в 
2D форме Привидены на рисунках 1 И 2. Из приведенных рис.1и 2 , видно, 
что энергия, активации изученних реакций составлает соответсвенно -       И       

. 

Кроме этого наши рассчестани ИҚ-спектри продуктов реакции амида И 
тетрагидроизохинолина которие сравнена с ИҚ-спектрами полученние на 
приборе _________ для проверки соответсвия расчетних спектралних линей с 
эксперименталъним исполъзавал метод наименъших кватратов с расчотом 
коеффитсиента коррелятции. Знашии  коеффициента коррелятции для амида 
составлям ч=0,987 а для тетрагидроизохинолина ч=0,968, что докозивают 
полного соотвецвия расчетних спектралних данних с эксперименталними. 

 Полученние данних могут бити исползовани для осушествления 
заиланеерованного синтеза вишество с заданны свойством. 

Выводы  

           1.Изучина энергетический и кинетические характеристики реакция 
конденсации и циклизации гомовератриламина с глитцином сравнено с  
эксперименталъним данными. 

2. В литературе известно , что аминокислоты садержат фармокофорные 
группи, т.е. проевлят разнобразные биологические в том числе 
фармокологические активносто. Внедрение аминокислотых остатков в 
изохинолиновои склете проевлят изберательно действуёшие 
фармокологические активности. Поетому изучение синтеза соединений  с 
изохинолиновни склетом внедренне аминокислотни  остаткме хваятсия 
актуалной в синтетической органической химии.   
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