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УДК 547: 544.42/.43 

А.Д. Котов, Е.В. Снежкова, Д.А. Базлов  

СИНТЕЗ И КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ  

2,3-БИС(2-ЦИАНОФЕНИЛ)-2,3-ДИФЕНИЛСУКЦИНАМИДА 

(Ярославский государственный университет им. П.Г. Демидова) 

e-mail: bazlov@uniyar.ac.ru 

Взаимодействием фталонитрила с фенилацетонитрилом в системе NaOH/ДМСО 

синтезирован 2,3-бис(2-цианофенил)-2,3-дифенилсукцинамид. С использованием квантово-

химического моделирования (полуэмпирический метод РМ3) изучена его пространственная 

структура и выявлен ряд стабильных конформаций. 

Ключевые слова: квантово-химическое моделирование, нуклеофильное ароматическое заме-

щение, 2,3-бис(2-цианофенил)-2,3-дифенилсукцинамид 

Широкое применение ароматических нит-

рилов в качестве полупродуктов и мономеров для 

полимерных, люминесцирующих, фотопроводя-

щих, нелинейно-оптических материалов, химиче-

ских реактивов, исходных соединений для орга-

нических красителей, гетероциклических соеди-

нений обусловливает необходимость поиска ме-

тодов их получения и функционализации, изуче-

ния строения и свойств синтезированных соеди-

нений [1-5]. 

Взаимодействием фталонитрила 1 с фе-

нилацетонитрилом 2 в системе ДМСО/NaOH был 

синтезирован 2,3-бис(2-цианофенил)-2,3-дифенил-

сукцинамид 3: 

CN

CN

+
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NaOH C C

PhPh

N N

C C

OO NN H

H

H

H
N

  
       1                 2                                3    

Синтезированное вещество представляет 

собой продукт реакций нуклеофильного замеще-

ния цианогруппы и димеризации. Его строение 

установлено с помощью комплекса физико-хими-

ческих методов анализа (табл. 1). 

Таблица 1 

Характеристики 2,3-бис(2-цианофенил)-2,3-дифенилсукцинамида 3 
Table 1. Characteristics of 2,3-bis(2-cyanophenyl)-2,3-diphenylsuccinamid 3 

Элементный анализ 
Спектр ЯМР 

13
С,  

, м.д. 

Спектр ЯМР 
1
Н 

(ДМСО-d6), , м.д. 

ИК спектр, 

, см
-1

 

Масс-

спектр, m/z      

(I, %) 
Найдено, % Вычислено, % 

С    76.36 С    76.58 50.09 (C
2
,C

3
) 8.45 м (2Н, Н

3’
), 2202 246 

H      4.84 H      4.71 121.36 (CN), 8.17 м (4Н, H
4’

 +H
5’

), 
(CN), 

3350 

(100), 

219 

N    12.23 N    11.91 170.03 (CO), 7.63 т (4Н, Н
3

 + Н
5
), 

(NH), 

1620 

(41), 

190 

  122,20-140,56 (Ar) 7.44 дд (4Н, Н
2
+ Н

6
), (CO) 

(15), 

122 

   

7.31 дд (2Н, Н
4
), 8.00 м 

(2H, H
6’

), 

8.59 шс (4Н, NH2) 

 
(24), 

91 (39) 

 

Идентификация исследуемого соединения 

затруднена тем, что оно не обладает четкой тем-

пературой плавления (разлагается около 200°С), 

полоса поглощения CN-группы в ИК спектре 

сильно смещена (2202 см
-1

) из-за образования 

внутримолекулярных водородных связей между 

атомами азота цианогруппы и атомами водорода 

амидной группы, в масс-спектре отсутствует пик 
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