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GiRiS

Isin aktualligi: Asetofenonlar kimyas1 miiasir {izvi sintezin intensiv inkisaf
edon sahslorindon biridir. Bu sintezlordon alinan reagentlor farmaseptik, tibbi,
neft-kimyovi, analitik vo s. kimi totbiq imkanina malikdirlor. Bels ki, onlardan
xorcongo, lirok xastolikloring, beyin-damar problemlorine, modo xorasina, gan
laxtalanmasina, spazmaya, sokora, vo s. xastoliklora qarsit derman vasitalorinin
almmasinda genis istifads olunur. Elaco do bu ndv birlosmelor yaglara-
yanacaqlara asqarlar, antioksidantlar, korroziya inhibitorlari, monomerlor va s.
kimi genis totbiq saholori tapmusdr.

Son dovrlar asetofenonlar asasinda xalkonlar, flavonlar kimyasina aid ¢ox-
sayli iglora rast golinir. Xalkonlar va onlarin miixtalif flavon-xromen tipli toro-
molari bitki monsali olub, onlarin tadqiqine halo XX asrin avvellorindon bas-
lanmigdir. Amma buna baxmayaraq bu giin do gosterilon sahoys olan maraq
azalmamus, oksina {lizvi va neft kimyavi sintezdo miihiim istigamotlordon birino
cevrilmisdir.

Bunlar1 nazare alsaq, 2-hidroksi-5-metilasetofenon asasinda sintezlor,
sintez olunan birlogmelorin foza quruluslarimin, reaksiyalarm mexanizmlorinin
Oyronilmosi, maddolorin miixtslif sahalords tatbiqi, mohlul sistemlorinin tadqiqi,
tadgiqatlardan slde olunan naticalor aktualdir, iizvi kimya, neft kimyasi, kimya,
biokimya, biofizika va s. elmlor ugiin xiisusi shomiyyats malikdir.

Isin magsadi: p-Krezol osasinda alinmug 2-hidroksi-5-metilasetofenonun
miixtolif aldehidlerle (benzaldehid, nitrobenzaldehid, 4-bromalliloksibenzalde-
hid, dar¢in aldehidi vo s.) Klayzen-Smidt kondenslogsmosinin aparilmasi,
kondenslosmo mohsulu olan miixtalif xalkonlarin, flavanonlarin hidroksilamin
hidroxlorid, tiosemikarbazid, asetilaseton, asetosirks efiri va s. ilo qarsiligh tosi-
rindon tsikloheksenon, oksim, izoksazol, pirazol, indazol, benzooksazepin va s.
sinif birlogsmalorin olde edilmasi, onlarin quruluslarimin, reaksiyalarin getmo
mexanizmlarinin, maddslarin totbiq sahslorinin dyronilmasi olmusdur.

Toaqdim olunan dissertasiya isi BDU-nun «Neft kimyas1 vo kimya texnolo-
giyas kafedrasiin mdvzusuna uygun yering yetirilmisdir (Dovlat geydiyyat Ne
0106 Az 00477).

Elmi  yenilik: 2-Hidroksi-5-metilasetofenon osasinda sintez olunmus,
praktiki ohomiyyat dasiyan (£)-2-hidroksi-5-metilasetofenon tiosemikarbazonda
odabiyyatda gostarilonlordon forqli olaraq dord konformerin olmasi miisyyen
edilmis vo onlarin bir-birine ¢evrilmasinin aktivlesms enerjilori hesablanmgdir.

2-Hidroksi-5-metilasetofenon osasinda sintez olunmus xalkonlarm stabil
olmamasi, onlarin molekuldaxili tsikillogsme naticasinds uygun flavanonlara kec-
mosi, nitroflavanon oldugu halda iss sulu mehlullarda piron halgasinin yeniden
acilmasi agkar edilmis, tsikillosmonin bag vermo vo halgamin acgilma sobablori
gostarilmisdir.
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Qeyri-stabil nitroflavanon mehsulu olan (£)-3-hidroksi-1-(2-hidroksi-5-me-
tilfenil)-3-(4-nitrofenil)propan-1-on oksimin mohlullarinda ii¢ tip konformerin
omolo golmasi agkar edilmisdir.

(E)-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)etanon oksimin nitrozolagsma prosesi zamant
nitrozolagsma ovozine aromatik niivade nitrolagsma reaksiyasimin getmasi, elaco
da oksim yenidonqruplasmasi noticesindo yeni Z-oksimin omelo galmasi miioy-
yan olunmusdur.

2-Hidroksi-5-metilasetofenonun praktiki shomiyyat dastyan xalkonlar1 asa-
sinda tsikloheksenon toromolori sintez edilorok mohlulda va kristallik vaziyyatda
bas vera bilocok tautomer kecgidlor NMR vo RQA metodlart ilo Oyronilorak
maraqli naticalor alinmigdir.

2-Hidroksi-5-metilasetofenonun praktiki ohomiyyst dasiyan xalkon tore-
malari asasinda sintez olunmus izoksazol va pirazol téromalarinds konformasiya
kegidlorinin mévcudlugu askarlanmigdir.

2-Hidroksi-5-metilasetofenonun praktiki ohomiyyst dasiyan xalkon tore-
malori asasinda sintez olunmus yeddi iizvlii benzooksazepin téromesinin 3D qu-
rulusu NMR va kvant-kimyavi metodlarla todqiq edilorok mohlulda deforma-
siyaya ugramis qayiq konformasiyanin mdvcud olmasi isbat olunmusdur.

Eloco do sintez edilmis birlogmolorin antikorroziya, antimikrob, antibak-
terial effektlori yoxlanilaraq totbiq {iglin qiymatli xassalori agkarlanmigdir.

Isin tacriibi ahamiyyati: Tibbi-farmaseptik xasso dastyan fizioloji aktivliyo
malik tsikloheksen, oksim, izooksazol, pirazol, indazol, benzooksazepin va s.
kimi maddslorin sintezi vo totbiq saholorinin miioyyon edilmosi, yeni tip
birlogmelorin alinmasi ii¢iin olverisli metodlar igloyib hazirlamaga imkan verir,
tadgiqatlardan alinan naticalor miihiim praktiki, nazari shomiyyat kosb edir.

Sintez olunan bozi birlogsmelorin sinag1 aparilmg, onlarm antimikrob, ba-
kterisid, antikorroziya va s. kimi xassalora malik olmas1 miiayysn olunmusdur.

Tadqigatlardan alinan naticalar elmi tadqiqat sahasinds ¢aligan omokdaslar,
eloca do talabalar {igiin do faydali ola biler.

Miidafiaya taqdim olunan asas miiddaalar:

2-Hidroksi-5-metilasetofenon asasinda yeni sintezlor hayata kecirilarak tac-
riibi shomiyyat dasiyan fizioloji aktiv birlogsmoler aldo edilmisdir.

Reaksiya mexanizmlorinin vo dinamik proseslorin arasdirilmasinda 300
MHs tezlikds isloyon miiasir tipli NMR spektrometrinin, APEX II rentgen dif-
raktometrinin imkanlarindan vo DFT, AM1, WINDNMR kvant-kimyavi iisul-
lardan istifade olunaraq alinan naticalorin miiqayisali tohlili aparilmisdir. Tod-
qiqatlar alds olunan noticalorin bir-birini tosdiq etmasini gostormisdir.

2-Hidroksi-5-metilasetofenon osasinda alinan funksional avozli birlosmoe-
lorin mohlul sistemlorinds bas versn tautomer-konformasiya kegidlori miixtolif
halledicilorde, miixtslif temperaturlarda dyronilmisdir. ©lds edilon birlogmalorde
molekuldaxili hidrogen rabitolorinin enerjilori hesablanaraq vo 5.41-9.0
kkal/mol intervalda doyismasi miioyyan edilmisdir.
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Sintez olunan birlogmelorin antimikrob, korroziya inhibitoru xasssleri da-
stmasi agkar olunmusdur.

Cap olunmus islor: Dissertasiya isinin movzusuna aid 30 elmi asar, o clim-
lodon 10 moqalo (5-1 xarici jurnallarda), 20 tezis (10-u beynslxalq) ¢ap
olunmusdur. Isin osas hissolori Rusiyada, Azarbaycanda kegirilon beynolxalq vo
respublika konfranslarinda moruze edilmisdir: Dahi Azorbaycan sairi
N.Gancavinin 870 illik yubileyino hasr edilmis beynolxalq konfrans- Genco
(2011); Umummilli Lider Heydor ®liyevin anadan olmasinin ildéniimiino hosr
olunmus konfranslar- Baki (2011-2015); Kimya va biotexnologiya sahosinds in-
novativ texnologiyalar, Umiimrusiya konfransi, Ufa- 2012, 2016; VIII beynol-
xalq Y.Mammadsliyev konfransi- Baki (2012); I beynsalxalq kimya vo kimya
mithondisliyi konfransi- Baki (2013); Ganc todqiqatcilarin I beynolxalq konfran-
si- Baki (2014); Beynolxalq Umumrusiya konfransi- Sankt-Peterburq (2014);
Kimyada, biofizikada maqnit rezonanst vo maqnit fenomeni beynalxalq
konfransi- Novosibirsk (2014).

Dissertasiya iginin qurulusu: Dissertasiya isi giris hissadon, 4 fasil, natice-
lor, istifade olunmus 145 adobiyyat istinadindan, 13 cadval, 29 sokildon ibarat
olub 141 kompiiter sshifosinds y1gilmigdir.

Giris hissade isin aktuallifi, moagsadi, elmi yeniliyi vo tocriibi shomiyyati
osaslandirilmigdir.

Birinci fasilde asetofenonlar kimyasi ilo tadqiqatlara aid asasen son on ilin
odabiyyat malumatlarinin sorhi verilmisdir.

Ikinci fasildo funksionalovazli fenol sira birlosmolorinin sintezi zaman1 oldo
olunan naticelorin miizakirasi aparilmgdir.

Ugiincii fasildo sintez olunan xalkon birlogmolorinin antimikrob, gobalok
oleyhing, eloco do antikorroziya xassolorinin Oyronilmesindon olde edilon
naticalor verilmisdir

Dordiincii fasil aparilan tadqiqat islorinin tacriibi hissasinin metodikalarina
hasr olunmusdur.



NOTICOLORIN MUZAKIROSI
2-Hidroksi-5-metilasetofenon tiosemikarbazonlarmin tadgqiqi

Molum oldugu kimi semi- va tiokarbazonlar tibbde xor¢ongin, voramin va
s. xastaliklorin miialicasinds kimyavi terapiya zamani genis istifads edilir. Elace
do bu birlogmoalar analitik kimyada da genis totbiq sahasine malikdirlor. Bels ki,
agir metallarin toyininds vo ayrilmasinda bu birlogmelorin imkanlarindan
istifads olunur.

Odabiyyatlarda bir qrup miislliflor tiosemikarbazonlarda C-Ar rabitoesi ot-
rafinda, digor qrup ise -N-C- birqat rabitosinin qismen ikili xarakter dagimast ilo
olagodar tormozlanmus firlanma noticosindo konformerlorin olmasi haqqinda
molumat verirlor'?. Gésterilon fikirlorin mohlulda hansimin dominant olmasimn
Oyronilmasi magsadils torafimizden adobiyyatda malum olan (£)-4-bromoaseto-
fenon tiosemikarbazonun (V), eloco do (E)-2-hidroksi-5-metilasetofenon tiose-
mikarbazonun (VI) yenidon sintezi aparilmis vo onlarm mohlul sistemlori miiqa-
yisoli sokilds tadqiq edilmisdir.
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(E)-2-hidroksi-5-metilasetofenon tiosemikarbazonun (VI) mohlul sistem-
lorinin todgiqatt +22 + +95°C intervalinda 10% DMSO-ds mohlulunda
aparilmsdir”.

Tadqiqatlar (£)-2-hidroksi-5-metilasetofenon tiosemikarbazon (VI) mohlu-
lunda 6 miimkiin konformerden 4 konformerin va konformerlorin birinds isa
molekuldaxili hidrogen rabitasinin olmasini gostarmisdir.
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Mohlulda a va d, eloca do ¢ vo b kecidlerinin birbasa bas vermasi az
ehtimal edilir. Ona goro ki, eyni zamanda C-Ar vo -C-N- rabitosi otrafinda
tormozlanmis firlanmaya ¢ox enerji (24 + 16 = 40 kkal/mol) talab olunur.

! Martines J.V, Rubio M, Rosado R.C, Loaiza J.S, Toscano R.A, Perez G.E, Ortega S.H, Ebert
K, J. Chem. Crystal., 1997, 11, p. 627.

2 NMR todgigatlariin yerino yetirilmosinds bizo yaxindan kémoklik etdiyino géro BDU-nun
kimya fakiiltosinin professoru Ibrahim Mommadova tosokkiiriimiizii bildiririk.



2-Hidroksi-5-metilasetofenon hidrazonlarimin tadqiqi

Molum oldugu kimi hidrazonlar agir metallarin tutulmasinda, miixtolif
totbiq saholorine malik indol téromelorinin alinmasinda vo s. sahslorde genis
totbiq imkanlarina malikdirler. Todqiqgatlarin davamu olaraq melum (E)-2-hidro-
ksi-5-metilasetofenon fenilhidrazon (VII) vo (E)-2-hidroksi-5-metilasetofenon
2,4-dinitrofenilhidrazon (VIII) Oyronilmisdir. Arasdirmalar (E)-2-hidroksi-5-
metilasetofenon fenilhidrazon (VII) molekulu {i¢iin miisbot vo menfi tempera-
turlarda eyni zamanda O-H---N tipli molekuldaxili (enerjisi 8.66+0.2 kkal/mol)
va N-H---O tipli molekullararasi hirogen rabitolorinin omolo golmasini, elaco doa
miistavi qurulusun moévcudlugunu gostormisdir.

(E)-2-hidroksi-5-metilasetofenon 2.4-dinitrofenilhidrazon (VIII) molekulu
iiclin do miistovi qurulusun mévcud olmasi, iki aded O-H---N (enerjisi 6.62+0.2
kkal/mol) vo N-H---O=N (7.21+0.2 kkal/mol) tipli molekuldaxili hidrogen
rabitasinin amolo galmasi mﬁayyan edilmisdir.

st Kp-

2-Hidroksi-5-metilasetofenonun xalkon, xromen, flavanon téramalorinin
sintezi va tadqiqi

Qeyd edildiyi kimi xalkonlar vo onlarm tdromelori bir ¢ox tibbi-bioloji
ohamiyyato malikdirlor. Ona gora do gostorilon sinif birlogmelorin sintezi, on-
larin mohlul sistemlorinin NMR metodu ils tadqiqi aktualdir, tacriibi ve nozori
ohamiyyat dasiyir.

Ik olaraq adobiyyatda molum olan (E)-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-3-fenil-
2-propen-1-on (IX) tadqiq olunmugdur. Tadqiqatlat bu xalkonun emelo golmasi
zamant onun bir hissesinin heterotsiklik XIV maddesine ¢evrilmasini
gostarmigdir. Naticada 33% IX va 67% XIV amolo golir.

E, sis- xalkonun (IX) CCly mohlulunun todqiqi zamam molekuldaxili
hidrogen rabitssinin emelo golmosi agkar edilmisdir. 'H NMR spektroskopiya-
sindan alinan naticolorin kdmayilo molekuldaxili hidrogen rabitosinin enerjisi
hesablanmig vo 8.36 kkal/mol (yaxud 36.39 kC/mol) olmasi miiayyen
edilmisdir.
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Apardigimiz todqiqatlara asason deyas bilorik ki, E, trans- IX maddssindo
do molekuldaxili hidrogen rabitasi yaranir. Lakin C-Ar rabitesi otrafinda fir-
lanma enerjisi daha ¢ox oldugundan, reaksiya zamani molekuldaxili hidrogen
rabitasi qurilir va ikiqgat rabitads yiikiin paylanmasi naticasinde fenol hidroksil
qrupunun turs protonu qapanmaya sabob olaraq asas istiinliiklo (67%) XIV
(flavanon) maddasi amols golir.

Elaca do aromatik niivads nitroqrup olan E, sis- xalkonda da (X) molekul-
daxili hidrogen rabitasinin amoals golmasi agkar edilmig va analoji olaraq onun
enerjisinin 6.26 kkal/mol (yaxud 26.23 kC/mol) olmas1 miiayyon olunmusdur.
Gorilindiiyli kimi E, sis- xalkonla (IX) miiqayisade E, sis- X birlogmosindo
molekuldaxili hidrogen rabitosinin enerjisi ~2 kkal/mol azalmigdir. Nitroqrup
hesabina ikiqat rabitonin reaksiya girmo qabiliyystinin asag1 diismasi E, sis- (X)
xalkonunun ¢iximina da tosir gostormisdir (48%).

NO,
OH o
O g O ‘ O
X NO,
o XV

Lakin todqiqatlar gostormisdir ki, reaksiya zamam yuxaridaki kimi E,
trans- (X) xalkonu da amolo golir vo bu maddos stabil olmayib heterotsiklik 6-
metil-2-(4-nitrofenil)-2.3-dihidro-4H-xromen-4-on (XV) birlogsmasina (52%)
cevrilir.

Maraqhidir ki, molekulda nitro qrupun olmasi sebabindon XV maddasinin
0zii do sulu miihitlords stabil deyildir. Bels ki, miitomadi aparilan tadqiqatlar 10
giindon sonra DMSO-dg, aseton-ds mohlullarinda (eloco do maddonin 6ziindo)
olan hiqroskopik su hesabina XV birlogmasinin davamsiz olmasini vo piranon
halgasiin acilmasi hesabma qurulusu asagida gostorilon maddoys (XVI)
cevrilmosini siibut etmisdir (sokil 1). 6-Metil-2-(4-nitrofenil)-2.3-dihidro-4H-
xromen-4-onun (XV) davamsiz olmasini aromatik niivade akseptor nitroqrupun
olmasi ilo izah etmok miimkiindiir. Bels ki, nitroqrup piranon halqasindaki CH
iizorinde miisbatliyi artiraraq suyun homlasine imkan yaradir.

NMR todqiqatlart ilo XVI maddesinde 2 adod molekuldaxili hidrogen
rabitasinin amelo golmasi miioyyan edilmis va fenol hidroksiline gore olan rabi-
tonin enerjisi hesablanmigdir (7.81 kkal/mol, yaxud 32.72 kC/mol).

NO,

LN
/H o Q
o
DMSO-dg, aseton-dg, H,0 O
DMS0-dg aseton-dg, H,0
NO»
0 XV XVI
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a2 A 10 K K 7 3 5 a 3 2 1 PR

Sakil 1. a) Alinan zaman 6-metil-2-(4-nitrofenil)-2,3-dihidro-4H-xromen-4-on (XV)
va b) 10 giin sonra 3-hidroksi-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-3-(4-nitrofenil)pro-
pan-1-onun (XVI) 'H NMR spektrlori.

Aragdirmalarin davamu olaraq 2E, 4E)-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-5-fenil-
penta-2.4-dien-1-on (XI) va (2E, 4E)-1-(2.5-dihidroksifenil)-5-fenilpenta-2,4-
dien-1-on (XIa) birlogmsalari dyronilmisdir.

ooV

Birinci birlogms ii¢ilin (XI) molekuldaxili hidrogen rabitesinin enerjisinin
giymatinin =9 kkal/mol (yaxud =37 kC/mol), ikinci birlosma (XIa) {i¢iin isa =8.5
kkal/mol (yaxud =35 kC/mol) olmas1 miioyyan edilmisdir.

Daha sonra (2E)-3-[2-(alliloksi)-5-bromfenil]-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-
2-propen-1-on (XII) todqiq olunmusdur. Yenico hazirlanmis miixtolif mohlul
sistemlarindon (CCly, DMSO, aseton) olds edilmis 'H NMR spektrlorinin analizi
gostarir ki, XII maddesinin qurulusunda he¢ bir doyisiklik bas vermomisdir.
Lakin zamandan, eloco do temperaturdan asili olaraq (7-10 giin, +25 =+ +95 °C)
aparilan todqgiqatlar, yalniz DMSO-ds mohlulundan alds edilmis spektrlords bii-
tiin signallarin ikilogmesini vo XII maddssinin qurulusunda doyisikliyin bag
vermasini géstormigdir. Bu naticalar yalniz dimetil sulfoksid (DMSO-ds) mohlu-
lunda xalkon molekulunun (XII) stabil olmamasini vo molekuldaxili tsikillogmo
naticesinde  2-[2-(alliloksi)-5-bromfenil]-6-metil-2,3-dihidro-4 H-xromen-4-ona
(XIIa) ¢evrilmesini gostarir.

/_/ CHy
/@’/\ (‘j
s N
' r oo
o o
o

X1
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Omolo golon O-H---O tip molekuldaxili hidrogen rabitosinin enerjisi

hesablanaraq ~8.66 kkal/mola (yaxud 36.3 kC/mol) berabar olmast miiayyen
edilmisdir.

2-Hidroksi-5-metilasetofenonun  benzoksazepin, pirazol, oksim va
tiosemikarbazon téramalarinin sintezi va tadqiqi

Toqdim olunan bu boliimds 2-hidroksi-5-metilasetofenon asasinda adabiy-
yatda molum olan benzoksazepin, pirazol, oksim va tiosemikarbazon téromelori
Oyronilmisdir. Bu birlogsmolor odobiyyatda molum olmasina baxmayaraq,
gostarilon sistemlorin aragdirilmasi yeni maraql naticalorin olde olunmasina
gotirib ¢ixarmmsgdir.

Ovvalca 6-metil-2-fenil-2.3-dihidro-4H-xromen-4-on (XIV) va 6-metil-2-
(4-nitrofenil)-2.3-dihidro-4 H-xromen-4-onun (XV) hidroksilamin hidroxloridla
qarsihglt tosir reaksiyalari miiqayisali gokildo Oyronilmisdir. Todqiqatlar
gostormigdir ki, 6-metil-2-fenil-2.3-dihidro-4H-xromen-4-on  (XIV) ils
hidroksilamin hidroxloridin qarsiligh tesiri zamani piranon halqasi agilmir va
reaksiya noticesinds yalniz bir izomer- (42)-6-metil-2-fenil-2.3-dihidro-4H-
xromen-4-on oksim (XVII) amalo golir.

Yuxarida XV maddesinds piranon halqasinin agilmasi naticasinde XVI
maddasinin amalo golmasi haqqinda melumat verilmisdir. Bu nozors alinaraq te-
rofimizden yenica sintez edilmig XV ilo hidroksilamin hidroxloridin qarsiliql: to-
sir reaksiyas1 Oyronilmisdir. Todqiqatlar gostormisdir ki, reaksiya goraitinds do
piranon halqasi agilir vo bundan sonra reaksiya gedorak proses naticesinde iki
mohsulun qarigig1 emoals golir- (Z)-3-hidroksi-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-3-(4-
nitrofenil)propan-1-on oksim (XXI)- 38.9% va (E)-3-hidroksi-1-(2-hidroksi-5-
metilfenil)-3-(4-nitrofenil)propan-1-on oksim (XXII)- 61.1%).

l OH ‘ NO, OH g NO;
©
O HsC ‘ H,C !
_N
Ho OH

|
N OH
“oH
| 7,38.9% E,61.1%
W xva XXt XXII

(£)-3-hidroksi-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-3-(4-nitrofenil)propan-1-on oksi-
min (XXI) NMR spektrlorinds doyisiklik miisahide olunmasa da, (£)-3-hidroksi-
1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-3-(4-nitrofenil)propan-1-on oksimin (XXII) aseton-
de-da -90°C-do ¢okilon "C spektrindo bozi karbonlar iigiin ikilosmo geyd
olunmusdur (sokil 2).
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Sakil 2. (E)-3-hidroksi-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-3-(4-nitrofenil)propan-1-on oksi-
min (XXII) +22°vo -90 C "*C NMR spektrlori.

Tadqigatlar miixtalif mohlul sistemlorinds asagidaki konformerlorin olma-
sin1 gostormisdir:

oM o
I —H-.. _oH .
O N7 O/H "N/O\H‘-
b OH I / o-H
' O Q e
HO O
aseton-dg DMSO0-d,, CCl,
NO, NO,
c

Aragdirmalarin davam olaraq (42)-6-metil-2-fenil-2.3-dihidro-4 H-xromen-
4-on oksimin (XVII) Bekman qruplagsma mohsulu olan 7-metil-2-fenil-3.4-
dihidro-1.4-benzoksazepin-5(2H)-on (X VIII) dyronilmisdir.

Yerino yetirilon kvant-kimyavi’ (DFT B3LYP/6-31G(d,p) vo NMR
tadqiqatlar1 yeddilizvlii benzoksazepin toromosi liclin mohlulda deformasiya ol-
unmus qaylq konformasiyanin dominant olmasini tosdiq etmisdir (sokil 3).

DNMR

Sakil 3. 7-Metil-2-fenil-3.4-dihidro-1.4-benzoksazepin-5(2H)-on (XVIII) ii¢iin DFT
va DNMR tadgiqatlarindan slds olunmus deformasiya olunmus qayiq kon-
formasiyasi.

3 Kvant-kimyovi hesablamalarin aparilmasinda verdiyi destoyo gora Tiirkiyo Qara Doniz
Texniki Universitetinin professoru, homyerlimiz Rza Abbasogluna togokkiiriimiizii bildiri-
rik.
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Prosesdo C,HsONa istirakinda altiiizvlii piranon halqasinin agilmasi ilo ye-
ni beslizvlii pirazol halqas1 saxlayan 3-(2-hidroksi-5-metilfenil)-5-fenil-4.5-
dihidro-1H-pirazol-1-karbotioamidin (XIX), goalovi metal istirak etmodikds iso
piron halgasimin qalmasi ilo (4E)-[(4-aminokarbonotioil)hidrazono]-3.4-dihidro-
6-metil-2-fenil-2 H-1-benzopiranin (XX) amelo golmasi miioyyan olunmusdur.

Alkoqolyat istirakinda altiiizvlii piron halqasinin agilaraq miivafiq pirazola
¢evrilmasinin mexanizmini asagldakl kimi tosvir etmok olar:

ye
CHLONS HILNHOSNH, CoHsONa +CoHsOH_
CZH OH

CQH5ONa

\ O
N—-N
>/NH2

NHZ

Sirko tursusu mohlulunda (E)—1—(2—h1dr0ks1—5—metllfeml)etanon oksimin
NaNOQO; il reaksiyast aparilmis, (E)- nitrozooksim ovazing (Z)-1-(2-hidroksi-5-
metil-3-nitrofenil)etanon oksimin (XXIII) alinmasi miioyyon edilmisdir.

G360 G

2HNO, —>NO—> NO,+-NO

Turs miihitin tesirindon oksim yenidon qruplagsmasinin ehtimal olunan me-
xanizmi asagida verilmisdir.

H
\Q (/R\ H
_OH \O—H H\o
T

a5 ed

H= \
oH N
@A OZN(;/K

2-Hidroksi-5-metilasetofenonun tsikloheksenon, izoksazol, indazol téra-
malarinin sintezi va tadqiqi

Molum oldugu kimi Mixail reaksiyasi {izvi sintezdo C-C rabitolorinin ya-
ranmasini hayata keciron on fundamental metodlardan biridir. Gostarilonlori ns-
zara alaraq torofimizdon yuxarida qeyd edilon xalkonlardan bezilerinin piperidin
igtirakinda asetilaseton vo asetosirko efiri ilo qarsihiqli tesir reaksiyalari
Oyronilmisdir.

Xalkonlarin (IX, X, XI, XIa, XII) asetilaseton, eloco do asetosirks tursusu-
nun qarsiligh tesirinden tsikloheksenon toromslori alinsa da, Xla vo (E)-1-(2,5-
dihidroksifenil)-3-(fenil)-2-propen-1-onla reaksiyamn getmodiyi, piperidinium
duzlarimin alinmast miioyyon olunmusdur.
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(E)-6-Asetil-3-(2-hidroksi-5-metilfenil)-5-stirilsikloheks-2-en-1-on (XXIV)

birlogsmesinin yeni hazirlanmis aseton-dg moahlulunda yalmz keto (a) tautomerin
movcud olmas1 miioyyen edilmisdir.

9 o o -
L X L O L /
O ~
a E
CHy CHy b) CHy )

Lakin 'H NMR spektrlorinin analizi bir ne¢a deqiqodon sonra mehlulda (a)
vo (c) tautomerin omolo golmosini gostormisdir. Todqiqatlardan oldo edilon
naticalar cadval 1-do verilmisdir.

Cadval 1. XXIV maddosinin miixtolif mohlullarinda tautomerlorin vaxtdan asili
olaraq doyismasi

holledici qatiliq (%) zaman (saat)
yeni mohlul 1 saat sonra 4 saat sonra
Enol Keto Enol Keto Enol Keto
DMSO-ds 5 50 50 50 50 50 50
aseton-dg 5 0 100 38 62 48 52
CD;O0D 5 28 72 40 60 44 56
CDCl3 5 0 100 1 99 3 97
CCly 5 0 100 0 100 0 100

(E)-6-Asetil-3-(2-hidroksi-5-metilfenil)-5-stirilsikloheks-2-en-1-onun
(XXIV) miixtalif mohlullarinda keto (a) va enol (c) tautomerin movcudlugu
kimyavi yolla da isbat edilmisdir. Belo ki, XXIV maddosi ilo hidroksilamin
hidroxloridin garsiligh tesirinden (a va ¢) enol tautomer mohsulu olan (E)-4-
metil-2-(3-metil-4-stiril-4.5-dihidrobenzoisoksazol-6-il)fenol  (XXVI) omoalo
golmisdir.

on /
70

Torofimizdon (2E)-3-[2-(alliloksi)-5-bromfenil]-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-2-
propen-1-onun (XII) da piperidin istirakinda asetilasetonla Mixail reaksiyasi
aparilmig, alde olunan 6-asetil-5-[2-(alliloksi)-5-bromfenil]-3-(2-hidroksi-5-me-
tilfenil)-2-tsikloheksen-1-onun (XXVII) mohlullarinda vo kristallik veziyyatdoe
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bas vera bilocak tautomer kecidlor NMR va RQA metodlarinin miiasir imkanlar1

totbiq edilmakls daha atrafli tadqiq edilmisdir.
6-Asetil-5-[2-(alliloksi)-5-bromfenil]-3-(2-hidroksi-5-metilfenil)-2-siklohe-

ksen-1-on (XXVII) mohlulunda nozori olaraq asagidaki tautomerlorin olmasi

gbzlonilondir.
ﬁ NO QQNO QL/O

Y\u Y\) - Y\ﬂ )

Miixtalif holledicilorde zamandan asili olaraq qeyd edilmis NMR spektr-
lorinds (a) va (b) tautomerliyi miisahido edilmisdir. Tautomerliyin aradan qal-
dirilmast {iglin XXVII birlogmasinin hidroksilamin hidroxlorid ve tiosemi-
karbazidlo reaksiyasi aparilmisdir vo maraq doguran noticolor aldo edilmisdir.
Belo ki, hidroksil aminls reaksiyadan g6zlonilon izoksazol (XXVIII) téromosi
alinsa da, tiosemikarbazidlo miivafiq tiosemikarbazon deyil, avazine indazol
(XXIX) alinmugdir.

Tiosemikarbazidlo reaksiyada miivafiq tiosemikarbazonun almmamasini,
etanolun qaynama temperaturunda va turs miihitds molekuldan tiokarbamid tur-
susunun qopmast il izah etmok miimkiindiir.

o
™ o o™y “
‘ i .
o /\cm o O/ o on ‘
B H & .
i .
. . G o
[ s

moqgsadilo gostarilon birlogsmonin monokristalinin alimmasina nail olunmusg va
onun RQA aparilmigdir (sokil 4). Sokildon goriindiiyii kimi XXVII maddssinin
kristal qurulusunda (b) tautomeri daha stabildir. Belaliklo do NMR, RQA va

kimyavi metodlardan oalds edilon naticalar {ist-iista diigmiisdiir.

Sokil 4. XXVII maddasinin DMSO-ds mohlullarindan slds edilmis monokristalin
RQA.
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Eloco do oasasi miihiitdo (2F, 4FE)-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-5-fenil-2,4-

pentadien-1-onun (XI) tsiklopentanon ilo 1:1, 1:2 nisbatlorinde C-C alkillogma
reaksiyasi tadqiq edilmis va miivafig XXX vo XXXI alinmigdr.

H.
o o OEO OH OOOQO
XXX XXXI

2-Hidroksi-5-metilasetofenon toromalarinin antibakterial va gébalak
aleyhina xassalarinin tadqiqi

Qeyd edildiyi kimi xalkon toromelori bioloji aktivliys malik olub genis
spektrli tatbiq sahasi ilo xarekterizo olunurlar. Bunu nazors alaraq terafimizdon
XI, XXVI, XXVII, XXVIII, XXIX maddslorinin antibakterial vo gdbalok
oleyhino xassalori tadqiq olunmusdur (bakteriya kimi- Staphylococcus aureus,
Enterococcus faecalis, Pseudomonas aeruginosa, Coliform bacteria, gbbslok
kimi ise- Candida albicans g('jtiiriilmﬁsdﬁr).

/ CHy
O O Y\H XXXXXXXXXX Y

Tadqlqatlar natlcasmds XI, XXVI maddalarlmn DMSO mohlulunda 1
mg/ml qattligmin imumiyyestlo gobalok oleyhino xasso gostormediyini, P.
aeroginosa, C. bacteria-a qars1 pis, E. Faecalis, S. aureus-a qarst isa yliksok
antibakterial xasso gostormasi agkar edilmisdir. Bels ki, XI, XX VI maddslori E.
Faecalis bakteriyasinin ¢oxalmasinin qarsisin1 uygun olaraq 70 vo 80% almus, S.
aureus-a qars1 inhibitor zonasi is9 32 va 28 mm olmusdur (sokil 5).

a b
Sakil 5. XI, XXVI maddslorinin 1 mg/ml DMSO mohlullarinin S. aureus (a) and E.
faecalis-e (b) qars1 antibacterial aktivliyinin inhibitor zonasi

Qeyd etdiyimiz kimi, zamandan asili olaraq aparilan NMR tadqiqatlari
mohlulda XXVII maddssinin iki (a vo b) tautomerin qarisigindan, X-Ray
tadqiqatlar1 iso bark halda ise yalmz b tautomerdon ibarat olmasi haqqinda
birmonali fikir sdylomoys imkan vermisdir.
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Bu maraqli naticonin bioloji aktivliya neco tesir gostormasini dyronmok
magsadile XXVII maddesinin DMSO-da 30 mqg/ml qatiligda mohlulunun, elace
do bork halda 6ziiniin gébalak sleyhins vo antibakterial xassolori arasdirilmigdir.
Tadqiqatlar naticesinde mohlulda mdvcud olan a, b tautomer qarigigimn da
imumiyyatla gobalok sleyhino xasso gostormodiyi, S. aureus-a qars1 yiiksak
antibakterial aktivlik gostordiyi (bakteriyasimn c¢oxalmasmin qarsist 80%
almmisdir), C. bacteria-a qarsi iso inhibitor zonasinin 21 mm olmasi1 agkar
edilmisdir.

Bork halda iso XXVII maddasinin (yalmiz b tautomer) gobalok sleyhina
xasso gostormadiyi, S. aureus-a qarsi pis antibakterial, C. bacteria-a qars1 iso
yiiksok sorbsiya xassasi gostormasi miioyyan olunmusdur. Buradan bels natico-
ya galmoak olar ki, S. aureus-a qars1 a, C. bacteria-a qars1 iso b tautomer forma
aktivdir.

Seriyali durulagdirma (DMSO-da 3.75, 7.5, 15, 30 mg/ml) metodu ilo
XXVII maddssinin xastonin yarasindan ac¢ilmms sargidan gotiiriilmiis  P.
aeroginosa bakteriyasi osasinda hazirlanmig miihiitdo antibakterial aktivliyi dy-
ronilmisdir. Todqiqatlar 15 mqg/ml-don sonra miihiitiin ronginin mavi-yasildan
sariya kecmosini, basqa sozlo yiliksok antibakterial aktivlik gostormasini
miloyyan etmigdir.

Tadqigatlar XXVIII, XXIX maddslerinin do 30 mqg/ml qatiligda gobalok
oleyhino xasso goOstormadiyini, S. aureus-a qarst yiiksok antibacterial aktivlik
gostordiyini (bakteriyasinin ¢oxalmasinin qarsist uygun olaraq 80 va 100%
almmisdir), C. bacteria-a qarsi ise inhibitor zonasinin uygun olaraq 32 va 18
mm olmasini miioyyonlosdirmisdir.

©lds olunan naticalorin tahlili tadqiq olunan xalkon téramolarinin gébalak
oleyhino limumiyyatlo xassa gostormadiyini, lakin yiiksok antibacterial xasso
gostormesini demays asas vermigdir. XXIX maddesinin 30 mqg/ml qatiligda S.
aureus-a qarst 100% oldiiriicii tosir gostormoasini ise indazol halqasinda iki azot
atomunun olmasi ils izah etmok miimkiindiir.

2-Hidroksi-5-metilasetofenon téramalovinin doniz suyu miihiitiinds “St. 3”
markali polad niimunalori iizarinda korroziya inhibitoru kimi tadqiqi

Molum oldugu kimi har il yiiz min tonlarla metal otraf, eloco do istismar
miihiitiin tesirinden siradan ¢ixir, sonayenin va tosorriiffatinin miixtslif sa-
halorine kiilli miqdarda iqtisadi itki verir. Korroziyanin bag vermosi hom do
ekoloji problemlorin do yaranmasina sobab olur. Bu sababdon alimlor daim
effektli korroziya inhibitorlarmin yaradilmasi istiqamatinde aragdirmalar apa-
raraq miixtolif sinif maddolorin sintezini hoyata kegirirlor. Bu sobobdon
tarofimizdan yeni sinif xalkon tdromolorinin sintezi aparilaraq onlarin kerosin va
duz olave edilmis suda (deniz suyunun torkibine uygun) “St. 3” markali polad
nlimunasinin korroziyasina qars1 xassalori todqiq olunmusdur.
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Korroziya inhibitoru kimi XI, XII, XXVI, XXVIII gotiiriilorok doniz
suyunda polad niimunasinin korroziyasina qarsi xassalori dyronilmisdir.

N-Q
/—CH,

‘ 7 # & O
M O XXV' o \H;J/ OH xxvin

\
N-O
Tadqiqatlar 5 saat miiddotinda, 250C—d9 yerine yetirilmis vo alinan naticalor
(korroziya siirati- KS, inhibitor effekti- [E) codval 2-do verilmisdir.

Cadval 2. XI, XII, XXVI, XXVIII maddslarinin duzlu su-kerosin mohlullarinda,
miixtalif qatiliglarda, 5 saat miiddstinds, 25°C-de  korroziya siirsti” (KS, mgq/sm>saat) vo
inhibitor effekti (% IE)

Ci, ihs XII XXVI XXVIII
KS IE KS IE KS IE KS IE
0.005 4.99-10° 7.76 4.94.10° 8.69 4.87-10° 9.98 4.56-107 15.71
0.01 232107 57.10 3.94-10° 27.7 6.95-10° 87.15 3.72:10° 31.24
0.03 2.10-10° 61.28 2.86-10° 47.13 2.63-10° 95.14 1.39-10° 74.31

*test niimunonin duzlu su-kerosin mohlullarinda, 5 saat miiddotinda, 25°C-
do korroziya siirati” (KS, mg/sm>saat) 5.41-10° olmusdur.

Cadvaldan goriindiiyii kimi yeni sintez olunmus XII xalkonunun gosterici-
lori, molum XI xalkonunun gostaricilorindon asagidir. Bu avtoreferatin avvalki
boélmoalarinds sorh edilon molekuldaxili tsikillogme ilo izah oluna bilor.

Umumiyyato xalkonlarla miiqayisedo izoksazollarn daha yaxs1 korroziya
inhibitoru xassesi gdstormosinin sobobini, izoksazol halqasinda metalla asan
koordinasiya olunma qabiliyyerine malik azot atomunun olmast ils izah etmok
miimkiindiir. Metal sothinds adsorbsiyanin termodinamik parametrlori tapilnug
va cadval 3-do verilmisdir.

Covaldon goriindiiyii kimi XXVI izoksazolu {igiin yuxari qatiliqlarda

AG S 4 -in giymoati -40.54 vo -40.45 kC/mol-dur. Bu homin qatiliglarda metal

ilo madde arasinda kimyovi adsorbsiyanin getmasinin gostoricisidir. Mohz bu
sababdon XXVI izoksazolu daha yiiksok korroziya inhibitoru xassesine malik
olmusdur.

X1, XII xalkonu va XXVIII izoksazolu ii¢iin bu gosterici -30.75 + -36.39
kC/mol intervalinda doyisir. Bu iso metal sothi ilo madde arasinda iki tobiatli,
yani ham fiziki, hom do kimyovi adsorbsiyanin bas vermesinin gostaricisidir.
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Cadval 3. XI, XII, XXVI, XXVIII maddalorinin duzlu su-kerosin mohlullarinda,
miixtalif qatiliglarda (380 ml-do 0.005, 0.01, 0.03 q), 5 saat miiddatindo, 25%C-ds metal
sathinds adsorbsiyasinin termodinamik parametrlari

Cin, q (yaxud g/mol) Kaas 0 Cius q (yaxud g/mol) Kaas 0
(mol)  AG 44 (mol) AG s
kC/mol kC/mol
0.005 (1.89-107%) 4.45.10° -30.75 0.005 (1.46-10°%) 7.6:10° -32.07
x10.01 (3.79-10%) 35.1-10° -35.87 xxv1 0.01 (2.92:10%) 232.26-10° -40.54
0.03 (1.14-10%) 13.9:10° -33.57 0.03 (8.75-10) 223.73-10° -40.45
0.005 (1.34-10°) 7.10-10° -31.91 0.005 (1.11-10°%) 16.79-10° -34.04
x110.01 (2.68-10°) 14.3:10° -33.64 xxvim 0.01 (2.22-10°) 20.47-10° -34.53
0.03 (8.04-10°) 11.1-10° -33.01 0.03 (6.65-10) 43.5.10° -36.39

Eloco do (2E)-3-[2-(alliloksi)-5-bromfenil]-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-2-
propen-1-on (XII) ilo malein anhidridinin katalizator kimi KOH istirakinda ion
sooligomerlogsmosindon alinan sooloqomerin ds gdstorilon seraitde korroziyaya
qarsi effektliyi 6yronilmisdir (codval 4).

Cadval 4. XII maddesinin malein anhidridi il sooliqomerinin duzlu su-kerosin mohlul-
larinda, miixtslif qatiliglarda, 5 saat miiddatinda, 25°C-do korroziya siirati’ (KS, mq/sm’saat)
va inhibitor effekti (% IE)

Cinn, q Cinn, q
KS IE KS IE
0.005 5.05-10° 6.65 0.05 2.09-10° 61.36
0.01 479-10° 11.4 0.1 2.32:10° 95.71
0.03 3.55.10° 3438

*test niimunonin duzlu su-kerosin mohlullarinda, 5 saat miiddotinda, 25°C-
do korroziya siirati” (KS, mg/sm>saat) 5.41-10° olmusdur.

NOTICOLOBR

1. Odobiyyatda gostarilonlordon farqli olaraq (E)-2-hidroksi-5-metilasetofenon tiosemi-
karbazon mohlullarinda C-Ar, C-N rabitasi otrafinda tormozlanmis firlanma hesabina
dord, eloco do 3-(2-hidroksi-5-metilfenil)-5-fenil-4.5-dihidro- 1 H-pirazol-1-karbotio-
amid, (4E)-[(4-aminokarbonotioil)hidrazono]-3.4-dihidro-6-metil-2-fenil-2H-1-ben-
zopiran tUgiin iki konformerin olmast miioyyon edilmis vo onlarin bir-birino
¢evrilmasinin aktivlagma enerjilori hesablanmigdir.

2. (E)-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-3-fenil-2-propen-1-on, (E)-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-
3-p-nitrofenil-2-propen-1-on, (2E)-3-[2-(alliloksi)-5-bromfenil]-1-(2-hidroksi-5-me-
tilfenil)-2-propen-1-on xalkonlarinin stabil olmamasi, onlarin fenolun turs xassoyo
malik hidroksil qrupunun tasirilo molekuldaxili tsikillosmays moruz qalaraq uygun
flavanonlara kegmasi, omolo golon nitroflavanonun sulu mohlullarinda ise aromatik
halqada olan akseptor nitroqrup hesabina piranon halqasinin yenidon agilmasi askar
edilmisdir.

3. (Z)-3-hidroksi-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-3-(4-nitrofenil)propan-1-on oksim msahlul-
larinda konformer kegidlorin olmamasi, (E)-3-hidroksi-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-3-
(4-nitrofenil)propan-1-on oksim mohlullarinda ise ii¢ tip konformerin, eloco do 7-
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metil-2-fenil-3.4-dihidro-1.4-benzoksazepin-5(2H)-on {igiin mohlulda deformasiya
olunmus qayiq konformasiyanin amoals golmasi agkar edilmisdir.

. (E)-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)etanon oksimin nitrozolagma prosesi zamani nitrozo-
lasma ovazino aromatik niivado nitrolagma reaksiyasinin getmasi, eloco do oksim
yenidonqruplagmasi noticasinde yeni (Z)-1-(2-hidroksi-5-metil-3-nitrofenil)etanon
oksimin omsala galmosi miloyysn olunmusdur.

. (E)-1-(2-hidroksi-5-metilfenil)-3-fenil)-2-propen-1-on, (2E, 4F)-1-(2-hidroksi-5-me-
tilfenil)-5-fenil-2.4-pentadien-1-on, (2E)-3-[2-(alliloksi)-5-bromfenil]-1-(2-hidroksi-
5-metilfenil)-2-propen-1-onun asetilaseton ilo qarsiliql tesirinden tsikloheksenon
toromolari sintez edilorok mohlulda, elaco do kristalda bas vers bilocok tautomerlik
NMR va RQA metodlari ilo yronilmis, mohlulda iki, kristallik halda iss bir tautome-
rin movcud olmasi agkar olunmusdur.

. 1Ik dof> todqiq edilon sistemlords bifurkasion vo geyri-klassik tip hidrogen rabitolo-
rinin amolo galmoasi miioyyan edilmis va molekuldaxili hidrogen rabitslarinin ener-
jilori hesablanaraq 5.41-9.0 kkal/mol intervalda doyismasi agkar olunmusdur.

. Sintez olunan, torkibinds fenol hidroksil qrupu, ikigat rabito, azot, oksigen olan bozi
birlogmolorin simagi aparilmig, onlarin antibakterial, antigdbalok, antikorroziya kimi
xassolora malik olmasi miioyyon olunmusdur. ©n yiiksok naticoni XXVI maddosi
78.95 mgq/l qatiligda, deniz suyunda St. 3” markali polad niimunslarinin kor-
roziyasinin qarsisint 95.14% almaqla, XXIX maddasi ise 30 mg/ml qatiliqda S. aure-
us-a qarsi 100% oldiirticii tosira malik olmasi ilo gostormisdir.

Dissertasiya materiallari iizra asagidaki elmi asarlor ¢ap edilmisdir.
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EI'AHA BAT'I® KBI3bl MAMEJIOBA

CuHTe3 U uccaenoBaHue PyHKIMOHATBHO3aMEIICHHBIX COSIUHECHUH
Ha OCHOBE 2-THJIPOKCH-5-MeTHIaneTo(eHoHa

PE3IOME

Xumus aneTopeHOHOB OJlHA M3 UHTEHCHBHO Pa3BUBAIOIIMXCS o0acTel
COBPEMEHHOr0 OPraHMYEcKOro cuHTe3a. B mocnenHue roasl Ha OCHOBE alle-
TO(QEHOHOB OYEHb YaCTO BCTPEUAIOTCS pabOThl, OTHOCSIINECS K XUMHUH XaJl-
KOHOB ¥ (priaBOHOB. PeareHTsl, mony4yaeMbie Ha OCHOBE 3TUX CHHTE30B, 00-
nafaloT (GapManeBTHYeCKUMH, MEIUIWHCKUMH, HePTCXMMUYECKUMH, aHa-
JUTHYECKUMH M JPYTUMH CBOWCTBaMH. Tak, MX HIMPOKO MPUMEHSIOT IS
MOJTy4eHHs JIEKapCTB MPOTHB paka, cepJeUHBIX 3a00IeBaHUM, S3BBI JKEMy/I-
Ka, Cla3Mbl, qruadera, CBEpTHIBAEMOCTH KPOBH, IPOOJIeM HEPBHO-COCYAUCTO-
ro THIA U JpYyrux 3aboneBaHuil. Taxke COeAMHEHHUS TAaKOTO THIIA MOTYT Ha-
XO/IUTh MPUMEHEHHE B KauecTBE MPHUCAIOK K MaciaM M TOIJIMBaM, aHTHOK-
CHJIAaHTOB, KOPPO3HOHHBIX HHTHOMUTOPOB, MOHOMEPOB U JIPYTHUX.

OcHOBHas 1eNb JTAHHOW paOOThl SIBJISETCS CHUHTE3, WU3YUYCHUE MeXa-
HU3Ma peaknui Ha OCHOBE 2-TMIPOKCH-5-METHIaleTOQeHOHa, TaK >Ke CT-
PYKTYpPBI ITOMyYEHHBIX TPOIYKTOB (SBISIOIIMECS MPOU3BOAHBIMU LIUKIOTEK-
CEHOHa, OKCHMa, N30KCca30I1a, MMpa3oia, HHIa301a, OCH300KCa3enuHa) U 1o-
WCK 00JacTeil mpruMeHeHusI.

Kak n3BecTHO U3 TUTEpaTypHBIX TaHHBIX, XaIKOHBI U MX IPOU3BOIHEIE,
o0siazast OMOIOTHYECKOH aKTHBHOCTBIO, XapaKTEPU3YIOTCS IIHPOKAM CIIEK-
TpoMm obnacteil mpuMeHeHus. BbUTM TpoBeeHbl HCCIeJOBAHUSI CHHTE3HPO-
BaHHBIX COCAMHEHHWH W BBISBICHO, YTO OHU 00JIaJal0T OaKTEPULIUAHBIMH,
AHTUMUKPOOHBIMHU, AaHTHKOPPO3UOHHBIMHU U APYTHMMHU CBOHCTBAMHU.

VYuuThIBas BhINIE MTEPEYHCICHHOE, MOXKHO CKa3aTh, YTO CHHTE3BI HA OC-
HOBE 2-TUIPOKCH-5-METHJIAETOPEHOHa, TNPUMEHEHHE CHHTE3UPOBAHHBIX
MPOIYKTOB, U3yYeHNE IPOCTPAHCTBEHHBIX CTPYKTYp, UCCIEIOBAHUE HX pac-
TBOPOB SIBJISIIOTCS aKTyaJlbHBIMHA M UMEIOT Ba)KHOE 3HAUCHHE B XUMHUH, OHO-
XHMUH, OMOpHU3UKe, HEPTEXUMHUH U B IPYTUX 00IACTIX HAYKH.
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Synthesis and investigation of functionally substituted compounds on the
based 2-hydroxy-5-methylacetophenone

SUMMARY

The chemistry of acetophenones is one of the rapidly developing area of
modern organic synthesis. In the last years, interesting works are devoted to
chemistry of chalcones and flavones obtained on the basis of acetophenones.
Reagents obtained from these syntheses have pharmaceutical, medicinal,
petro-chemical, analytical and another significances. Indicated compounds
widely used as drugs against cancer, heart diseases, gastric ulcers, cramps,
diabetes, blood coagulation problems, neurovascular and other types of dis-
eases. Also the compounds of this type may find use as additives for fuels
and lubricants, antioxidants, corrosion inhibitors, polymer monomers etc.

The main aims of this study are synthesis, investigation mechanism of
reaction based on 2-hydroxy-5-methylacetophenone, structure identification
of the obtained products (cyclohexenone, oxime, isoxazole, pyrazole, inda-
zole, benzooksazepina derivatives) and searching of application areas.

As is known from the literature, chalcones and their derivatives have
biological activity and have a wide range of application areas. Our studies
have been revealed that, the synthesized compounds have good antibacterial,
antimicrobial, anti-corrosion and other properties.

Obtained results showed that, the syntheses on based 2-hydroxy-5-
methylacetophenone, application of synthesized products, study of the con-
formational structure, study of their solutions is relevant and are important in
chemistry, biochemistry, biophysics, petrol chemistry and in other fields of
science.



