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Исследована возможность существования зависимости теоретико-информационных 
индексов и температуры плавления диеновых аддуктов 1,2,3,4–тетрахлор-5,5-
диалкоксициклопентадиена с ангидридами 4-циклогексен-1,2–дикарбоновых кислот, 
приведены итоги синтеза с целью подтверждения полученных теоретических результатов 
экспериментальными данными, проведена попытка численно описать связь аддентов и 
аддуктов реакции диенового синтеза.

Ключевые слова: 1,2,3,4-тетрахлор-5,5-диалкоксициклопентадиен, ангидрид 4-циклогексен-1, 
2–дикарбоновой кислоты, N-алкилкарбоксиимид диалклкокси-1, 8,9,10–тетрахлор–11,11-
трицикло/6,2,1,02,7/-ундец–9–ен-4,5–дикарбоновой кислоты, температура плавления, теоретико-
информационные индексы, диеновый синтез.

Одной из важных задач химии является направленный синтез соединений, позволяющий 
ускорить путь к конечному продукту, для осуществления которого необходим рациональный 
предварительный отбор наиболее приемлемых структур в соответствии с требованиями кон-
кретной задачи. Самый успешный путь к решению этой проблемы – математическое модели-
рование связи между структурой и свойствами органических соединений, так как полученные 
данные позволяют прогнозировать свойства новых соединений по их структуре и могут быть 
использованы для их целенаправленного синтеза.

*	 Corresponding author E-mail address: salahov_mustafa@mail.ru
1	 © Siberian Federal University. All rights reserved



– 344 –

М.С. Салахов, О.Т. Гречкина… Направленный синтез диеновых аддуктов 1, 2, 3, 4 –тетрахлор…

Ранее в наших работах по систематическому исследованию и анализу взаимосвязи физико-
химических свойств аддуктов диенового синтеза от структуры их молекул, описываемых с по-
мощью теоретико-информационных индексов (ТИ), мы показали возможность использования 
ТИ для установления зависимости между структурой и свойствами диеновых аддуктов гек-
сахлорциклопентадиена с би-, три- и тетрациклическими 1,2-дикарбоновыми кислотами [1-4], 
а также для синтеза новых аддуктов со свойствами, прогнозированными на основе анализа 
зависимости «ТИ – свойство» [5, 6].

В продолжение этих исследований в данной статье описаны результаты исследования воз-
можности существования взаимосвязи между ТИ и температурой плавления (Тпл) диеновых ад-
дуктов 1,2,3,4-тетрахлор-5,5-диалкоксициклопентадиенов (5,5 – ДАОТХЦПД) с ангидридами 
4-циклогексен-1,2-дикарбоновой кислоты (IV – XVII) и приведены результаты синтеза с целью 
подтверждения полученных теоретических результатов экспериментальными данными. 

Характерной особенностью 5,5 – ДАОТХЦПД является высокая диеновая активность в ре-
акции Дильса-Альдера со многими диенофилами.
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на одну вершину (ICk), полного информационного содержания (ТICk), структурного информаци-
онного содержания (SICk) и комплементарного информационного содержания (СICk) (k = 0-2) для 
(I – VII, X – XVII) рассчитаны по известной методике [9] и приведены в табл. 1. 

Используя данные по Тпл ранее синтезированных ангидридов диалкокси-1,8,9,10–тетрахлор–
11,11-трицикло/6,2,1,02,7/-ундец–9–ен-4,5–дикарбоновых кислот (ТХТЦУДК) (IV  – VI) [10], мы 
получили линейные уравнения, описывающие зависимость f(ТИ)  – Тпл для различающихся 
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Таблица 1. Значения теоретико-информационных индексов ICк, TICк, CICк, SICк (к=0-2) (I – VII, X – XVII), 
Тпл (IV – VII, X – XIV, XVII) и кислотных чисел (XIV, XVII)

№ IC0 TIC0 CIC0 SIC0 IC1 TIC1 CIC1

I 1,871 35,558 2,377 0,44 2,643 50,219 1,605
II 1,854 46,35 2,79 0,399 2,491 62,275 2,153
III 1,685 52,235 3,269 0,34 2,823 87,513 2,131
IV 1,787 67,905 3,461 0,341 3,056 116,118 2,192
V 1,729 76,06 3,731 0,317 3,026 133,156 2,433
VI 1,675 83,765 3,969 0,297 2,892 144,576 2,752
VII 1,757 72,05 3,6 0,328 3,162 129,66 2,195
X 1,794 73,547 3,564 0,335 3,016 123,66 2,341
XI 1,736 81,631 3,817 0,313 2,992 140,627 2,563
XII 1,685 89,32 4,043 0,294 2,869 152,031 2,859
XIII 1,765 77,647 3,695 0,323 2,99 131,547 3,313
XIV 1,351 60,775 4,141 0,246 3,22 144,892 2,272
XV 1,821 92,826 3,851 0,32 3,182 162,3 2,49
XVI 1,765 100,63 4,067 0,303 3,151 179,623 2,682
XVII 1,849 88,799 3,734 0,331 3,187 153,003 2,397

№ SIC1 IC2 TIC2 CIC2 SIC2 Тпл(0
C) к.ч.

I 0,622 2,851 54,169 1,397 0,671 – –
II 0,537 3,386 84,65 1,258 0,729 – –
III 0,57 3,297 102,21 1,657 0,666 – –
IV 0,582 3,662 137,42 1,631 0,689 237 –
V 0,554 3,004 132,2 2,455 0,55 203 –
VI 0,512 4,01 200,52 1,634 0,711 188 –
VII 0,59 3,842 157,15 1,516 0,717 219 –
X 0,543 3,955 162,15 1,403 0,738 239 –
XI 0,539 4,118 193,55 1,437 0,741 206 –
XII 0,501 4,115 218,07 1,613 0,718 191 –
XIII 0,548 4,19 184,34 1,27 0,767 217 –
XIV 0,586 4,303 193,62 1,189 0,783 280 118,3
XV 0,561 4,387 223,78 1,285 0,744 – –
XVI 0,54 4,368 248,97 1,465 0,749 – –
XVII 0,371 4,463 214,2 1,122 0,799 275 117,5

заместителями (– ОСН3, – ОС2Н5 и – ОС3Н7 ) ангидридов 5,5-диалкокси-ТХТЦУДК (IV-VI), вы-
раженные уравнениями (1-8):

 4

Используя данные по Тпл ранее синтезированных ангидридов диалкокси-1,8,9,10–

тетрахлор–11,11-трицикло/6,2,1,02,7/-ундец–9–ен-4,5–дикарбоновых кислот (ТХТЦУДК) (IV – 

VI) [10], мы получили линейные уравнения, описывающие зависимость f(ТИ) – Тпл для 

различающихся заместителями (– ОСН3, - ОС2Н5 и – ОС3Н7 )  ангидридов 5,5-диалкокси-

ТХТЦУДК (IV-VI), выраженные уравнениями (1-8): 

 

8655033439 0 ,IC,Тпл −⋅=                                    876,ост =σ         (1) 

 6644413 0 ,ТIC,Тпл +⋅−=                                       926,ост =σ         (2) 

6357011497 0 ,СIC,Тпл +⋅−=                                206,ост =σ        (3) 

3514861123 0 ,SIC,Тпл −⋅=                                      156,ост =σ       (4) 

1843874311 1 ,ТIC,Тпл +⋅−=                                   556,ост =σ        (5) 

9941970784 1 ,СIC,Тпл +⋅−=                                 726,ост =σ        (6) 

3316093672 1 ,SIC,Тпл −⋅=                                      148,ост =σ       (7) 

257523 2 +⋅−= IC,Тпл                                              047,ост =σ       (8) 

 

Как следует из значений величин остаточной погрешности остσ , наиболее точной 

является зависимость (4). Рассчитав  значения ТИ SIC0 для  (VIII, IX), c помощью этого 

уравнения мы получили значения Тпл для ангидридов диалкокси-3-метил–ТХТЦУДК (VII –IX) 

(табл. 2). Прогнозируемые нами значения Тпл подтверждаются экспериментальными 

данными (табл. 2). Ангидрид диметокси-3-метил–ТХТЦУДК (VII) был получен ранее [10], 

синтез соединений (VIII, IX) описан в данной статье.  
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тетрахлор–11,11-трицикло/6,2,1,02,7/-ундец–9–ен-4,5–дикарбоновых кислот (ТХТЦУДК) (IV – 

VI) [10], мы получили линейные уравнения, описывающие зависимость f(ТИ) – Тпл для 

различающихся заместителями (– ОСН3, - ОС2Н5 и – ОС3Н7 )  ангидридов 5,5-диалкокси-
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3316093672 1 ,SIC,Тпл −⋅=                                      148,ост =σ       (7) 

257523 2 +⋅−= IC,Тпл                                              047,ост =σ       (8) 

 

Как следует из значений величин остаточной погрешности остσ , наиболее точной 

является зависимость (4). Рассчитав  значения ТИ SIC0 для  (VIII, IX), c помощью этого 

уравнения мы получили значения Тпл для ангидридов диалкокси-3-метил–ТХТЦУДК (VII –IX) 

(табл. 2). Прогнозируемые нами значения Тпл подтверждаются экспериментальными 

данными (табл. 2). Ангидрид диметокси-3-метил–ТХТЦУДК (VII) был получен ранее [10], 

синтез соединений (VIII, IX) описан в данной статье.  
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, наиболее точной являет-
ся зависимость (4). Рассчитав значения ТИ SIC0 для (VIII, IX), c помощью этого уравнения мы 
получили значения Тпл для ангидридов диалкокси-3-метил–ТХТЦУДК (VII –IX) (табл. 2). Про-
гнозируемые нами значения Тпл подтверждаются экспериментальными данными (табл. 2). Ан-
гидрид диметокси-3-метил–ТХТЦУДК (VII) был получен ранее [10], синтез соединений (VIII, 
IX) описан в данной статье. 

Также нами была установлена корреляционная зависимость (9-15) между ТИ и Тпл ра-
нее полученных [10] 1,2,3,4–тетрахлор–11,11-диалкокситрицикло/6,2,1,05,10/-2-ундецен-7,8–
дикарбоновых кислот (X – XII):
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Так же нами была установлена корреляционная зависимость (9-15) между ТИ и Тпл 

ранее полученных [10] 1,2,3,4–тетрахлор–11,11-диалкокситрицикло/6,2,1,05,10/-2-ундецен-

7,8–дикарбоновых кислот (X - XII). 

 

7252658424 0 ,IC,Тпл −⋅=                                    126,ост =σ          (9)       

664499242 0 ,ТIC,Тпл +⋅−=                                  306,ост =σ       (10)      

0357955996 0 ,СIC,Тпл +⋅−=                                146,ост =σ       (11)     

3214351129 0 ,SIC,Тпл −⋅=                                    086,ост =σ      (12)       

5443863731 1 ,ТIC,Тпл +⋅−=                                  405,ост =σ      (13)        

79435704286 1 ,СIC,Тпл +⋅−=                               157,ост =σ      (14)    

1137083020 2 ,TIC,Тпл +⋅−=                                  655,ост =σ      (15)  

 

Рассчитав по уравнению (13), имеющему наименьшее остσ ,  значение Тпл для 

соединения (XIII), равное 223 °С, получили  отклонение от ее истинной  Тпл  (табл. 1) на 5 °С, что 

и  соответствует значению остаточной погрешности этого уравнения. 

Исходя из наличия корреляционной зависимости f(ТИ) - Тпл для N-алкилкарбокси-

имидов 1,4,4,5,6,7,7-гексахлорбицикло/2.2.1/-гепт-5-ен-2,3–дикарбоновой кислоты, N-алкил-

карбоксиимидов эндо-экзо-1,8,9,10,11,11-гексахлортрицикло/6,2,1,02,7/-ундец-9-ен-4,5-дикар-

боновой кислоты и эндо-экзо-1,8,9,10,11,11-гексахлор-3-метил-трицикло/6,2,1,02,7/-ундец-9-

ен-4,5-дикарбоновой кислоты, различающихся количеством метиленовых звеньев в 

алкилкарбоксильной группе [2], мы предположили подобную  зависимость и у 

различающихся заместителями (–ОСН3, -ОС2Н5 и –ОС3Н7) N-алкилкарбоксиимидов  

диалкокси- ТХТЦУДК, в частности у  N-метилкарбоксиимидов  диалкокси-ТХТЦУДК (XIV-

XVII). Соединения  (XIV, XVII) были получены ранее [11], продукты (XV, XVI) синтезированы 

в рамках данной работы.  
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Рассчитав по уравнению (13), имеющему наименьшее остσ ,  значение Тпл для 

соединения (XIII), равное 223 °С, получили  отклонение от ее истинной  Тпл  (табл. 1) на 5 °С, что 

и  соответствует значению остаточной погрешности этого уравнения. 
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, значение Тпл для соединения 
(XIII), равное 223 °С, получили отклонение от ее истинной Тпл (табл. 1) на 5 °С, что и соответ-
ствует значению остаточной погрешности этого уравнения.

Таблица 2. Значения SIC0, экспериментальные и прогнозируемые значения Тпл соединений VII – IX

№ SIC0

Тпл (°С) 

эксперимент. рассчет по уравнению (4)

VII 0,328 219 220
VIII 0,306 192 195
IX 0,288 179 175



– 347 –

М.С. Салахов, О.Т. Гречкина… Направленный синтез диеновых аддуктов 1, 2, 3, 4 –тетрахлор…

Исходя из наличия корреляционной зависимости f(ТИ)  – Тпл для N-алкилкарбокси-
имидов 1,4,4,5,6,7,7-гексахлорбицикло/2.2.1/-гепт-5-ен-2,3–дикарбоновой кислоты, 
N-алкил-карбоксиимидов эндо-экзо-1,8,9,10,11,11-гексахлортрицикло/6,2,1,02,7/-ундец-9-ен-
4,5-дикар-боновой кислоты и эндо-экзо-1,8,9,10,11,11-гексахлор-3-метил-трицикло/6,2,1,02,7/-
ундец-9-ен-4,5-дикарбоновой кислоты, различающихся количеством метиленовых звеньев в 
алкилкарбоксильной группе [2], мы предположили подобную зависимость и у различающих-
ся заместителями (–ОСН3, -ОС2Н5 и –ОС3Н7) N-алкилкарбоксиимидов диалкокси- ТХТЦУДК, 
в частности у N-метилкарбоксиимидов диалкокси-ТХТЦУДК (XIV-XVII). Соединения (XIV, 
XVII) были получены ранее [11], продукты (XV, XVI) синтезированы в рамках данной работы. 

 5

Так же нами была установлена корреляционная зависимость (9-15) между ТИ и Тпл 

ранее полученных [10] 1,2,3,4–тетрахлор–11,11-диалкокситрицикло/6,2,1,05,10/-2-ундецен-

7,8–дикарбоновых кислот (X - XII). 

 

7252658424 0 ,IC,Тпл −⋅=                                    126,ост =σ          (9)       

664499242 0 ,ТIC,Тпл +⋅−=                                  306,ост =σ       (10)      

0357955996 0 ,СIC,Тпл +⋅−=                                146,ост =σ       (11)     

3214351129 0 ,SIC,Тпл −⋅=                                    086,ост =σ      (12)       

5443863731 1 ,ТIC,Тпл +⋅−=                                  405,ост =σ      (13)        

79435704286 1 ,СIC,Тпл +⋅−=                               157,ост =σ      (14)    

1137083020 2 ,TIC,Тпл +⋅−=                                  655,ост =σ      (15)  

 

Рассчитав по уравнению (13), имеющему наименьшее остσ ,  значение Тпл для 

соединения (XIII), равное 223 °С, получили  отклонение от ее истинной  Тпл  (табл. 1) на 5 °С, что 

и  соответствует значению остаточной погрешности этого уравнения. 

Исходя из наличия корреляционной зависимости f(ТИ) - Тпл для N-алкилкарбокси-

имидов 1,4,4,5,6,7,7-гексахлорбицикло/2.2.1/-гепт-5-ен-2,3–дикарбоновой кислоты, N-алкил-

карбоксиимидов эндо-экзо-1,8,9,10,11,11-гексахлортрицикло/6,2,1,02,7/-ундец-9-ен-4,5-дикар-

боновой кислоты и эндо-экзо-1,8,9,10,11,11-гексахлор-3-метил-трицикло/6,2,1,02,7/-ундец-9-

ен-4,5-дикарбоновой кислоты, различающихся количеством метиленовых звеньев в 

алкилкарбоксильной группе [2], мы предположили подобную  зависимость и у 

различающихся заместителями (–ОСН3, -ОС2Н5 и –ОС3Н7) N-алкилкарбоксиимидов  

диалкокси- ТХТЦУДК, в частности у  N-метилкарбоксиимидов  диалкокси-ТХТЦУДК (XIV-

XVII). Соединения  (XIV, XVII) были получены ранее [11], продукты (XV, XVI) синтезированы 

в рамках данной работы.  
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Cl

V, VI  
 

Используя новые экспериментальные данные по Тпл и кислотным числам (к.ч.) соединений 

(XV, XVI) и уже имеющиеся у нас значения Тпл и к.ч. (XIV, XVII), мы подтвердили наше 

Используя новые экспериментальные данные по Тпл и кислотным числам (к.ч.) соединений 
(XV, XVI) и уже имеющиеся у нас значения Тпл и к.ч. (XIV, XVII), мы подтвердили наше предпо-
ложение, получив зависимости f (ТИ) – Тпл (16, 17) и f (ТИ) – к.ч (18 – 20) для (XIV – XVII):
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предположение, получив зависимости f (ТИ) – Тпл (16, 17) и f (ТИ) – к.ч (18 - 20) для (XIV - 

XVII). 

 

32,3696164,1 1 +⋅−= ТICТ пл                                   05,3=остσ         (16) 

88,370140 +⋅−= СICплТ                                             80,5=остσ         (17)    

511713620 1 ,ТIC,.ч.к +⋅−=                                      880,ост =σ       (18) 

5718902131 1 ,СIC,.ч.к +⋅−=                                   930,ост =σ       (19) 

571632290 2 ,ТIC,.ч.к +⋅−=                                    021,ост =σ     (20) 

 

Полученное нами соотношение  f(ТIC1) – Тпл (рис.1), показывающее идентичный 

характер зависимости f(ТИ)–Тпл исследуемых ангидридов (IV - VI) и соответствующих 

кислот (X - XII), и выведенное уравнение, описывающее связь между ТИ указанных 

ангидридов (IC0
/) (IV - VI)  и кислот (X - XII) (IC0) (16), подтверждают то, что теоретико-

информационные индексы несут удовлетворительную информацию о структуре молекулы. 

 

0548002691 00 ,IC,IC / −⋅= ,                           0130,ост =σ .     (21) 

 

Рис. 1. Зависимость f(ТIC1) – Тпл для ангидридов (IV-VI) (ряд 1) и  соответствующих им 

кислот (X-XII) (ряд 2) 

 

Установление зависимости между исходными и конечными продуктами реакций, в 

частности реакции диенового синтеза, одна из интереснейших проблем органической химии 

Но, как известно, невозможно напрямую оценить изменение структуры молекулы при 

переходе от аддентов реакции диенового синтеза к ее аддуктам. Ранее  на основе принципа 

наименьшего изменения структуры А. М. Бутлерова [12],   по которому реакция протекает 

преимущественно в направлении, связанном с наименьшим изменением положения атомных 

ядер, был предложен принцип, согласно которому наиболее благоприятны реакции, 

происходящие таким образом, чтобы структура исходных и конечных продуктов реакции 

изменялась минимально. Так, на основании этого принципа в работах [13, 14] с 

использованием топологического индекса Винера были выведены параметры, численно 

описывающие изменение структуры при переходе от реагентов к продуктам диенового 

синтеза и 1,3-диполярного циклоприсоединения,  Нами также получена взаимосвязь, 

численно характеризующая изменение структуры, т.е.   зависимость ТИ (/) аддуктов (IV – VI) 

	 (16)

 6
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Рис. 1. Зависимость f(ТIC1) – Тпл для ангидридов (IV-VI) (ряд 1) и  соответствующих им 

кислот (X-XII) (ряд 2) 
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синтеза и 1,3-диполярного циклоприсоединения,  Нами также получена взаимосвязь, 
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(17) 
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	 (18)
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	 (19)
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Полученное нами соотношение f(ТIC1) – Тпл (рис.1), показывающее идентичный характер 
зависимости f(ТИ)–Тпл исследуемых ангидридов (IV – VI) и соответствующих кислот (X – XII), 
и выведенное уравнение, описывающее связь между ТИ указанных ангидридов (IC0

/) (IV – VI) 
и кислот (X – XII) (IC0) (16), подтверждают то, что теоретико-информационные индексы несут 
удовлетворительную информацию о структуре молекулы.
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описывающие изменение структуры при переходе от реагентов к продуктам диенового 

синтеза и 1,3-диполярного циклоприсоединения,  Нами также получена взаимосвязь, 

численно характеризующая изменение структуры, т.е.   зависимость ТИ (/) аддуктов (IV – VI) 

	 (21)

Установление зависимости между исходными и конечными продуктами реакций, в част-
ности реакции диенового синтеза, – одна из интереснейших проблем органической химии. Но, 
как известно, невозможно напрямую оценить изменение структуры молекулы при переходе от 
аддентов реакции диенового синтеза к ее аддуктам. Ранее на основе принципа наименьшего из-
менения структуры А. М. Бутлерова [12], по которому реакция протекает преимущественно в 
направлении, связанном с наименьшим изменением положения атомных ядер, был предложен 
принцип, согласно которому наиболее благоприятны реакции, происходящие таким образом, 
чтобы структура исходных и конечных продуктов реакции изменялась минимально. Так, на 
основании этого принципа в работах [13, 14] с использованием топологического индекса Вине-
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ра были выведены параметры, численно описывающие изменение структуры при переходе от 
реагентов к продуктам диенового синтеза и 1,3-диполярного циклоприсоединения. Нами так-
же получена взаимосвязь, численно характеризующая изменение структуры, т.е. зависимость 
ТИ (/) аддуктов (IV – VI) от ТИ участвующих в реакции Дильса-Альдера (А) диенов (I – III), что 
может свидетельствовать о связи исходной и конечной структур по косвенным данным.

 7

от ТИ участвующих в реакции Дильса-Альдера (А) диенов (I – III), что может 

свидетельствовать о связи исходной и конечной структур по косвенным данным. 

 

850804880 00 ,IC,IC / +⋅=                            130,ост =σ        (22) 

4643492690 00 ,TIC,TIC / +⋅=                      070,ост =σ      (23)            

1243256760 00 ,CIC,CIC / +⋅=                      0640,ост =σ   (24)              

9759043290 00 ,SIC,SIC / +⋅=                       080,ост =σ     (25)               

580837160 11 ,TIC,TIC / +⋅=                          110,ост =σ      (26)               

3642248912 02 ,SIC,SIC / +⋅−=                   040,ост =σ      (27)                

 

 

Экспериментальная часть  

 

Чистоту соединений контролировали методом тонкослойной хроматографии на 

пластинках Silufol. Элюент: смесь бензол – дихлорэтан – уксусная кислота (4:1,5:1) по 

объему, проявление пятен УФ-облучением [15]. ИК-спектры записаны на спектрометре «UR-

20» в виде суспензий в вазелиновом масле [16]. Значение кислотных чисел получены по 

методике [17]. 

Структура полученных соединений доказана ИК-спектрами, в которых обнаружены полосы 

поглощения 1590-1610 см-1, характерные для С=С связи; 1780 и 1830-1850  см-1, 

соответствующие валентным колебаниям С=О. Полосы поглощения в области 725-856 см-1 

характеризуют С-Сl-связь, 1246 см-1  - C-O-C-связь, а 1310-1350 и 3320 см-1 – валентные 

колебания  соответственно C-N-связи и ОН- группы. 

 

Соединения (VIII,  IX) были получены диеновой конденсацией. В ампулу загружали ангидрид 

цис-3-метил-4–циклогексен-1,2-дикарбоновой кислоты и соответственно 5,5-диэтокси- и 5,5-

дипропокситетрахлорциклопентадиен в отношении 1:2. Смесь нагревали при 140 °С на 

масляной бане с автоматическим терморегулированием в течение 12 ч. По окончании реакции 

ампулу охлаждали, содержимое обрабатывали гексаном и твердую часть отделяли от жидкой 

отсасыванием на фильтре Шотта, промывали растворителем (гексаном) для удаления следов 

диена, затем - дистиллированной водой, потом перекристаллизовывали.   

 

	 (22)

 7

от ТИ участвующих в реакции Дильса-Альдера (А) диенов (I – III), что может 

свидетельствовать о связи исходной и конечной структур по косвенным данным. 

 

850804880 00 ,IC,IC / +⋅=                            130,ост =σ        (22) 

4643492690 00 ,TIC,TIC / +⋅=                      070,ост =σ      (23)            

1243256760 00 ,CIC,CIC / +⋅=                      0640,ост =σ   (24)              

9759043290 00 ,SIC,SIC / +⋅=                       080,ост =σ     (25)               

580837160 11 ,TIC,TIC / +⋅=                          110,ост =σ      (26)               

3642248912 02 ,SIC,SIC / +⋅−=                   040,ост =σ      (27)                

 

 

Экспериментальная часть  

 

Чистоту соединений контролировали методом тонкослойной хроматографии на 

пластинках Silufol. Элюент: смесь бензол – дихлорэтан – уксусная кислота (4:1,5:1) по 

объему, проявление пятен УФ-облучением [15]. ИК-спектры записаны на спектрометре «UR-

20» в виде суспензий в вазелиновом масле [16]. Значение кислотных чисел получены по 

методике [17]. 

Структура полученных соединений доказана ИК-спектрами, в которых обнаружены полосы 

поглощения 1590-1610 см-1, характерные для С=С связи; 1780 и 1830-1850  см-1, 

соответствующие валентным колебаниям С=О. Полосы поглощения в области 725-856 см-1 

характеризуют С-Сl-связь, 1246 см-1  - C-O-C-связь, а 1310-1350 и 3320 см-1 – валентные 

колебания  соответственно C-N-связи и ОН- группы. 

 

Соединения (VIII,  IX) были получены диеновой конденсацией. В ампулу загружали ангидрид 

цис-3-метил-4–циклогексен-1,2-дикарбоновой кислоты и соответственно 5,5-диэтокси- и 5,5-

дипропокситетрахлорциклопентадиен в отношении 1:2. Смесь нагревали при 140 °С на 

масляной бане с автоматическим терморегулированием в течение 12 ч. По окончании реакции 

ампулу охлаждали, содержимое обрабатывали гексаном и твердую часть отделяли от жидкой 

отсасыванием на фильтре Шотта, промывали растворителем (гексаном) для удаления следов 

диена, затем - дистиллированной водой, потом перекристаллизовывали.   

 

	 (23)

 7

от ТИ участвующих в реакции Дильса-Альдера (А) диенов (I – III), что может 

свидетельствовать о связи исходной и конечной структур по косвенным данным. 

 

850804880 00 ,IC,IC / +⋅=                            130,ост =σ        (22) 

4643492690 00 ,TIC,TIC / +⋅=                      070,ост =σ      (23)            

1243256760 00 ,CIC,CIC / +⋅=                      0640,ост =σ   (24)              

9759043290 00 ,SIC,SIC / +⋅=                       080,ост =σ     (25)               

580837160 11 ,TIC,TIC / +⋅=                          110,ост =σ      (26)               

3642248912 02 ,SIC,SIC / +⋅−=                   040,ост =σ      (27)                

 

 

Экспериментальная часть  

 

Чистоту соединений контролировали методом тонкослойной хроматографии на 

пластинках Silufol. Элюент: смесь бензол – дихлорэтан – уксусная кислота (4:1,5:1) по 

объему, проявление пятен УФ-облучением [15]. ИК-спектры записаны на спектрометре «UR-

20» в виде суспензий в вазелиновом масле [16]. Значение кислотных чисел получены по 

методике [17]. 

Структура полученных соединений доказана ИК-спектрами, в которых обнаружены полосы 

поглощения 1590-1610 см-1, характерные для С=С связи; 1780 и 1830-1850  см-1, 

соответствующие валентным колебаниям С=О. Полосы поглощения в области 725-856 см-1 

характеризуют С-Сl-связь, 1246 см-1  - C-O-C-связь, а 1310-1350 и 3320 см-1 – валентные 

колебания  соответственно C-N-связи и ОН- группы. 

 

Соединения (VIII,  IX) были получены диеновой конденсацией. В ампулу загружали ангидрид 

цис-3-метил-4–циклогексен-1,2-дикарбоновой кислоты и соответственно 5,5-диэтокси- и 5,5-

дипропокситетрахлорциклопентадиен в отношении 1:2. Смесь нагревали при 140 °С на 

масляной бане с автоматическим терморегулированием в течение 12 ч. По окончании реакции 

ампулу охлаждали, содержимое обрабатывали гексаном и твердую часть отделяли от жидкой 

отсасыванием на фильтре Шотта, промывали растворителем (гексаном) для удаления следов 

диена, затем - дистиллированной водой, потом перекристаллизовывали.   
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от ТИ участвующих в реакции Дильса-Альдера (А) диенов (I – III), что может 

свидетельствовать о связи исходной и конечной структур по косвенным данным. 

 

850804880 00 ,IC,IC / +⋅=                            130,ост =σ        (22) 

4643492690 00 ,TIC,TIC / +⋅=                      070,ост =σ      (23)            

1243256760 00 ,CIC,CIC / +⋅=                      0640,ост =σ   (24)              

9759043290 00 ,SIC,SIC / +⋅=                       080,ост =σ     (25)               

580837160 11 ,TIC,TIC / +⋅=                          110,ост =σ      (26)               

3642248912 02 ,SIC,SIC / +⋅−=                   040,ост =σ      (27)                
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Чистоту соединений контролировали методом тонкослойной хроматографии на 

пластинках Silufol. Элюент: смесь бензол – дихлорэтан – уксусная кислота (4:1,5:1) по 

объему, проявление пятен УФ-облучением [15]. ИК-спектры записаны на спектрометре «UR-

20» в виде суспензий в вазелиновом масле [16]. Значение кислотных чисел получены по 

методике [17]. 

Структура полученных соединений доказана ИК-спектрами, в которых обнаружены полосы 

поглощения 1590-1610 см-1, характерные для С=С связи; 1780 и 1830-1850  см-1, 

соответствующие валентным колебаниям С=О. Полосы поглощения в области 725-856 см-1 

характеризуют С-Сl-связь, 1246 см-1  - C-O-C-связь, а 1310-1350 и 3320 см-1 – валентные 

колебания  соответственно C-N-связи и ОН- группы. 

 

Соединения (VIII,  IX) были получены диеновой конденсацией. В ампулу загружали ангидрид 

цис-3-метил-4–циклогексен-1,2-дикарбоновой кислоты и соответственно 5,5-диэтокси- и 5,5-

дипропокситетрахлорциклопентадиен в отношении 1:2. Смесь нагревали при 140 °С на 

масляной бане с автоматическим терморегулированием в течение 12 ч. По окончании реакции 

ампулу охлаждали, содержимое обрабатывали гексаном и твердую часть отделяли от жидкой 

отсасыванием на фильтре Шотта, промывали растворителем (гексаном) для удаления следов 

диена, затем - дистиллированной водой, потом перекристаллизовывали.   
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 7

от ТИ участвующих в реакции Дильса-Альдера (А) диенов (I – III), что может 

свидетельствовать о связи исходной и конечной структур по косвенным данным. 

 

850804880 00 ,IC,IC / +⋅=                            130,ост =σ        (22) 

4643492690 00 ,TIC,TIC / +⋅=                      070,ост =σ      (23)            

1243256760 00 ,CIC,CIC / +⋅=                      0640,ост =σ   (24)              

9759043290 00 ,SIC,SIC / +⋅=                       080,ост =σ     (25)               

580837160 11 ,TIC,TIC / +⋅=                          110,ост =σ      (26)               

3642248912 02 ,SIC,SIC / +⋅−=                   040,ост =σ      (27)                

 

 

Экспериментальная часть  

 

Чистоту соединений контролировали методом тонкослойной хроматографии на 

пластинках Silufol. Элюент: смесь бензол – дихлорэтан – уксусная кислота (4:1,5:1) по 

объему, проявление пятен УФ-облучением [15]. ИК-спектры записаны на спектрометре «UR-

20» в виде суспензий в вазелиновом масле [16]. Значение кислотных чисел получены по 

методике [17]. 

Структура полученных соединений доказана ИК-спектрами, в которых обнаружены полосы 

поглощения 1590-1610 см-1, характерные для С=С связи; 1780 и 1830-1850  см-1, 

соответствующие валентным колебаниям С=О. Полосы поглощения в области 725-856 см-1 

характеризуют С-Сl-связь, 1246 см-1  - C-O-C-связь, а 1310-1350 и 3320 см-1 – валентные 

колебания  соответственно C-N-связи и ОН- группы. 

 

Соединения (VIII,  IX) были получены диеновой конденсацией. В ампулу загружали ангидрид 

цис-3-метил-4–циклогексен-1,2-дикарбоновой кислоты и соответственно 5,5-диэтокси- и 5,5-

дипропокситетрахлорциклопентадиен в отношении 1:2. Смесь нагревали при 140 °С на 

масляной бане с автоматическим терморегулированием в течение 12 ч. По окончании реакции 

ампулу охлаждали, содержимое обрабатывали гексаном и твердую часть отделяли от жидкой 

отсасыванием на фильтре Шотта, промывали растворителем (гексаном) для удаления следов 

диена, затем - дистиллированной водой, потом перекристаллизовывали.   
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от ТИ участвующих в реакции Дильса-Альдера (А) диенов (I – III), что может 

свидетельствовать о связи исходной и конечной структур по косвенным данным. 
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Экспериментальная часть  

 

Чистоту соединений контролировали методом тонкослойной хроматографии на 

пластинках Silufol. Элюент: смесь бензол – дихлорэтан – уксусная кислота (4:1,5:1) по 

объему, проявление пятен УФ-облучением [15]. ИК-спектры записаны на спектрометре «UR-

20» в виде суспензий в вазелиновом масле [16]. Значение кислотных чисел получены по 

методике [17]. 

Структура полученных соединений доказана ИК-спектрами, в которых обнаружены полосы 

поглощения 1590-1610 см-1, характерные для С=С связи; 1780 и 1830-1850  см-1, 

соответствующие валентным колебаниям С=О. Полосы поглощения в области 725-856 см-1 

характеризуют С-Сl-связь, 1246 см-1  - C-O-C-связь, а 1310-1350 и 3320 см-1 – валентные 

колебания  соответственно C-N-связи и ОН- группы. 

 

Соединения (VIII,  IX) были получены диеновой конденсацией. В ампулу загружали ангидрид 

цис-3-метил-4–циклогексен-1,2-дикарбоновой кислоты и соответственно 5,5-диэтокси- и 5,5-

дипропокситетрахлорциклопентадиен в отношении 1:2. Смесь нагревали при 140 °С на 

масляной бане с автоматическим терморегулированием в течение 12 ч. По окончании реакции 

ампулу охлаждали, содержимое обрабатывали гексаном и твердую часть отделяли от жидкой 

отсасыванием на фильтре Шотта, промывали растворителем (гексаном) для удаления следов 

диена, затем - дистиллированной водой, потом перекристаллизовывали.   
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Экспериментальная часть 

Чистоту соединений контролировали методом тонкослойной хроматографии на пластин-
ках Silufol. Элюент: смесь бензол – дихлорэтан – уксусная кислота (4:1,5:1) по объему, проявле-
ние пятен УФ-облучением [15]. ИК-спектры записаны на спектрометре «UR-20» в виде суспен-
зий в вазелиновом масле [16]. Значение кислотных чисел получены по методике [17].

Структура полученных соединений доказана ИК-спектрами, в которых обнаружены поло-
сы поглощения 1590-1610 см-1, характерные для С=С связи; 1780 и 1830-1850 см-1, соответствую-
щие валентным колебаниям С=О. Полосы поглощения в области 725-856 см-1 характеризуют 
С-Сl-связь, 1246 см-1  – C-O-C-связь, а 1310-1350 и 3320 см-1  – валентные колебания соответ-
ственно C-N-связи и ОН- группы.

Соединения (VIII, IX) были получены диеновой конденсацией. В ампулу загружали анги-
дрид цис-3-метил-4–циклогексен-1,2-дикарбоновой кислоты и соответственно 5,5-диэтокси- и 

Рис. 1. Зависимость f(ТIC1) – Тпл для ангидридов (IV-VI) (ряд 1) и соответствующих им кислот (X-XII) 
(ряд 2)
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Рис.1   Зависимость f(ТIC1) – Тпл для ангидридов (IV-VI) (ряд 1) и  соответствующих им 

кислот (X-XII) (ряд 2). 
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5,5-дипропокситетрахлорциклопентадиен в отношении 1:2. Смесь нагревали при 140 °С на масля-
ной бане с автоматическим терморегулированием в течение 12 ч. По окончании реакции ампулу 
охлаждали, содержимое обрабатывали гексаном и твердую часть отделяли от жидкой отсасы-
ванием на фильтре Шотта, промывали растворителем (гексаном) для удаления следов диена, 
затем – дистиллированной водой, потом перекристаллизовывали. 

Ангидрид диэтокси-3-метил-1,8,9,10–тетрахлор-11,11-трицикло/6,2,1,02,7/-ундец-9-ен-
4,5-дикарбоновой кислоты (VIII)

Выход 68 %. Rf=0,72, Тпл = 192 °С. Элементный состав % : С 46,25, Н 4,52, Сl 31,25 (найд.); 
C18H20Cl4O5 ; С 47,19, Н 4,48, Сl 30,55 (выч.); М.в. 457,20 (найд.), 458,16 (выч.).

Ангидрид дипропокси-3-метил-1, 8, 9,10–тетрахлор-11,11-трицикло/6,2,1,02,7 -ундец-9-
ен-4,5-дикарбоновой кислоты (IX)

Выход 57 %. Rf=0,76, Тпл = 179 °С. Элементный состав % : С 48,95, Н 4,89, Сl 29,99 (найд.); 
C20H24Cl4O5; С 49,41, Н 4,98, Сl 29,17 (выч.); М.в. 488,32 (найд.), 486,21 (выч.).

Соединения (XV, XVI) получены из 0,01 г.моль соответственно ангидрида диэтокси- и ди-
пропокси- ТХТЦУДК и эквимолярного количества гликокола кипячением в 50 мл ацетона при 
непрерывном перемешивании в течение 2 ч. Из реакционной смеси отгоняли ацетон, затем 
охлаждали до температуры 10 °С. Выпавшие кристаллы отфильтровывали на фильтре Шотта 
и сушили в вакуум-эксикаторе. Полученный продукт перекристализовывали из смеси бензол : 
гептан – 9 : 1 (по объему).

N-(α-карбоксиметил) имид эндо-экзо-1,8,9,10-тетрахлор-11,11-диэтокситрицикло /6, 
2, 1, 02,7/-ундец-9-ен-4,5-дикарбоновой кислоты (XV)

Выход 65 %. Rf=0,71, к.ч. 114 (найд.), 112 (выч.) Тпл = 265 °С. Элементный состав %: С 47,11, 
Н 4,32, Сl 29,50, N 2,65 (найд.); C19H21Cl4O6N; С 45,53, Н 4,22, Сl 28,30, N 2,79 (выч.); М.в. 498,2 
(найд.), 501,18 (выч.).

N-(α-карбоксиметил) имид эндо-экзо-1,8,9,10-тетрахлор-11,11-дипропокситрицик-
ло/6,2,1,02,7/-ундец-9-ен-4,5-дикарбоновой кислоты (XVI)

Выход 59 %. Rf=0,70, к.ч. 103,8 (найд.), 106 (выч.) Тпл = 257 °С. Элементный состав %: С 
49,24, Н 4,44, Сl 28,60, N 2,82 (найд); C21H25Cl4O6N; С 47,66, Н 4,76, Сl 26,80, N 2,65 (выч.); М.в. 
527,35 (найд.), 529,24 (выч.).

Выводы 

В результате проведенных исследований установлена взаимосвязь между ТИ и температу-
рой плавления соответственно, а также кислотным числом диеновых аддуктов 5,5-ДАОТХЦПД 
с ангидридами 4-циклогексен-1,2-дикарбоновых кислот, теоретические результаты подтверж-
дены экспериментальными данными. Также с использованием ТИ получена зависимость, 
численно характеризующая изменение структуры при переходе от участвующих в реакции 
Дильса-Альдера (А) диенов (I – III) до соответствующих аддуктов (IV – VI).
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The possibility of existence of dependence of theoretical-information indices and melting point of 
diene adducts of 1,2,3,4-tetrachlor-5,5-dialkoxycyclopentadienes with anhydrides of 4-cyclohexene-
1,2-dicarboxylic acids has been investigated, totals of synthesis with the aim of confirmation of the 
prepared theoretical results by experimental data have been presented, the attempt to describe 
numerically a bond of addends and adducts of reaction of diene synthesis has been carried out.

Keywords: 1,2,3,4-tetrachlor-5,5-dialkoxycyclopentadiene, anhydride of 4-cyclohexene-1,2-
dicarboxylic acid, N-alkylcarboxyimides of dialkoxy-1,8,9,10-tetrachlor-11,11-tricyclo/6,2,1,02,7/-
undec-9-en-4,5- dicarboxylic acid, melting temperature, theoretical information indices, diene 
synthesis.


