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Синтез ранее неизвестных цианоиминохиназолинов, является интересной исследовательской задачей. Изучается возможность их практического применения в качестве противораковых препаратов, вследствие их цитотоксической активности, обусловленной наличием цианоиминной группы [1]. Также они могут использоваться в качестве исходных субстратов для синтеза биологически активных молекул [2].
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Цианоиминохиназолины получены на основе α, β-непредельных кетонов симметричного и ассиметричного строения и цианогуанидина при нагревании, под действием основных катализаторов (NaOH, KOH, алкоголяты натрия и др.) в 95 % этаноле. [3]

Схема 1. Синтез 2-цианоимино-4-R-8-R’-1,2,3,4,5,6,7,8-октагидро- 1Н-хиназолинов        1: R, R’= Ph; 2: R = CH3O-C6H4, R’= фурфурилиден; 3: R, R’= CH3O-C6H4
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Полученные соединения могут существовать в трех изомерных формах, стабильность которых проанализирована квантово-механическим расчетом методом DFT-B3LYP на базисе 6-31 G**.

Схема 2. Таутомерные формы цианоиминохиназолинов.
Все полученные продукты охарактеризованы методами ИК-, одномерной и двумерной ЯМР спектроскопии. Изучено что таутомерная форма А является наиболее устойчивой для всех полученных соединений. Региоселективность процесса образования (2) была также изучена квантово-механическим методом и было определено, что цианогуанидин присоединяется по этиленовому атому углерода со стороны метоксифенильной группы.
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