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Многокомпонентные реакции - удобный и доступный подход для синтеза азотсодержащих гетероциклов, в том числе обладающих практически полезными свойствами. Центральными вопросами является изучение путей формирования продуктов реакции с использованием этой методологии, влияния строения реагентов на селективность.

Ранее нами было показано, что трехкомпонентная циклоконденсация 3-амино-1,2,4-триазола, циклогексанона и тиофенкарбальдегида приводит к образованию изомерных по положению двойной связи триазолохиназолинов линейного строения типа «1а», «1b». 
В настоящей работе представлены новые данные по изучению этой реакции с использованием 5-нитротиофенкарбальдегида.
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Введение электроноакцепторной нитро- группы в тиофеновое кольцо альдегидной компоненты в условиях реакции (кипячение реагентов в уксусной кислоте в течение 4-х часов) позволило зарегистрировать спектрально образование триазолохиназолинов изомерных не только по положению двойной связи (соединения 1а, 1b), но и по типу сочленения колец (соединения 2а, 2b) в соотношении 1а:1b:2а:2b=2:1.5:1:1 (по интегральной интенсивности протонов Н9 и Н5 в спектре ЯМР 1Н).
Ключевыми сигналами в спектре ЯМР 1Н для изомеров 1а, 2а является положение протонов Н9 и Н5, для изомера 1b – мультиплет Н8а и дублет Н9 протонов, для изомера 2b - дублет Н5, мультиплет Н5а протонов.
При уменьшении времени реакция останавливается на стадии образования 5-нитротиофен-2-ил-4H-1,2,4-триазол-3-иламино-2-циклогексанонилметан 3 в виде смеси двух диастереомеров (удвоение сигналов протонов в спектре ЯМР 1Н; присутствие двух сигналов атомов углеродов оксогруппы в спектре ЯМР 13С), разделенных методов ВЭЖХ.
Полученные экспериментальные данные подтверждают предложенную нами ранее схему образования триазологексагидрохиназолинов через аминокетонный интермедиат 3 и изомеризацию первоначально возникающих изомеров углового строения в линейные.
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