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трис((1-Метил-1H-тетразол-5-ил)тио)метан (2). Выход вещества 25 %. Элементный анализ для 
C7H10N12S3, %: C 23,17 (рассчитано 23,46), H 2,69 (рассчитано 2,81), N 46,59 (рассчитано 46,90). Темпе-
ратура плавления составляет 143–144 °C. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д.: 6,95 (c, 1H, СН), 4,02 (с, 9H, 3Me); 
спектр ЯМР 13C, δ, м. д.: 150,6 (CN4), 58,5 (CH), 35,1 (Me).

трис((1-Фенил-1H-тетразол-5-ил)тио)метан (3). Выход вещества 15 %. Элементный анализ для 
C22H16N12S3, %: C 48,60 (рассчитано 48,52), H 2,88 (рассчитано 2,96), N 30,99 (рассчитано 30,86). Тем-
пература плавления составляет 178–179 °C. Спектр ЯМР 1H, δ, м. д.: 7,65–7,66 (м, 9H, Ph), 7,59–7,62 
(м, 6H, Ph), 7,48 (с, 1H, СH); спектр ЯМР 13C, δ, м. д.: 151,1 (CN4), 132,5 (CPh), 130,9 (CPh), 129,9 (CPh), 
124,6 (CPh), 57,4 (CH).

Результаты и их обсуждение
Благодаря коммерческой доступности тетразол-5-тиолы представляют особый интерес как прекур-

соры для синтеза потенциальных триподальных лигандов. В основу разработанного нами подхода была 
положена реакция алкилирования по нуклеофильному атому серы тетразол-5-тиолатов, образующихся 
при депротонировании соответствующих тиолов в щелочной среде. В качестве алкилирующих агентов 
изучались хлороформ и иодоформ. Обнаружено, что в одинаковых условиях более высокие выходы 
целевых продуктов достигаются при использовании иодоформа. В случае с хлороформом процесс ал-
килирования сопровождается образованием значительной доли побочных продуктов, что может быть 
связано с высокой реакционной способностью дихлоркарбена (:ССl2), образующегося при взаимодей-
ствии хлороформа с водной щелочью. В результате были синтезированы трис((1-R-1H-тетразол-5- 
ил)тио)метаны 2 и 3 (рис. 1).

Полученные соединения были идентифицированы на основании данных элементного анализа и спек-
троскопии ЯМР на ядрах 1Н и 13С. Показатели термического анализа указывают на относительно высо-
кую термическую стабильность трис((1-R-1H-тетразол-5-ил)тио)метанов 2 и 3. На рис. 2 и 3 представ-
лены кривые термогравиметрического анализа (ТГА) и дифференциальной сканирующей калориметрии 
(ДСК) для этих соединений. Метильное производное 2 плавится при 142–144 °С и остается стабильным 
в расплаве до ~200 °С. Фенильное производное 3 начинает разлагаться сразу же после плавления (при 
~180 °С). Обращает на себя внимание экзотермический характер разложения соединений, сопровожда-
ющегося выделением весьма значительной доли газообразных продуктов. В случае с соединением 3  
на начальной стадии термолиза потеря массы образца составляет ~50 %. 

Структура синтезированных трис((1-R-1H-тетразол-5-ил)тио)метанов 2 и 3 определена методом 
рентгеноструктурного анализа. Отметим, что соединение 3 кристаллизуется в виде двух модификаций – 
3а и 3b. Их монокристаллы для рентгеноструктурного анализа были отобраны непосредственно 
из реакционной смеси. Структура соединения 2 изучена при комнатной температуре, структуры 
соединений 3а и 3b – при 100 К. Кристаллографические данные и параметры уточнения структур 
приведены в табл. 1. 

Соединение 2 кристаллизуется в моноклинной пространственной группе P 21/n, а обе модификации 
лиганда 3 являются триклинными и кристаллизуются в пространственной группе P1. В кристаллах 
соединений 2, 3а и 3b асимметрические ячейки включают одну молекулу. Строение молекул и нумерация 
их атомов показаны на рис. 4–6. Для нумерации атомов использованы две цифры (кроме центрального 
фрагмента CS3), первая из которых соответствует номеру ветви (1, 2, 3), а вторая – номеру атома 
(согласно номенклатуре ИЮПАК для тетразольных циклов). Хотя триподальные лиганды часто имеют 
симметрию С3 или близкую к ней, геометрия молекул соединений 2, 3a и 3b далека от этой симметрии.

Рис. 1. Схема синтеза триподальных тетразольных лигандов
Fig. 1. Scheme for the synthesis of tripodal tetrazole ligands


