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В контексте исследования региоселективности взаимодействия π-амфотерных вицинальных диаминоазолов с 1,3-биелэктрофильными реагентами нами изучена реакция 3,4-диамино-1,2,4-триазола 1 (в форме гидробромида и основания) с 2,4-пентандионом 2. Установленно, что в солевой форме диаминотриазол 1 выступает в качестве типичного 1,3-динуклеофила и предоставляет в качестве реакционных центров эндоциклический атом азота в положении 2 и С-аминогруппу, а в форме основания диаминотриазол 1 выступает в качестве типичного 1,4-динуклеофила – вицинального диамина. Таким образом региоспецифично формируются гидробромид 1-амино-5,7-диметил-1,2,4-триазоло[1,5-a]пиримидиния 3 и 6,8-диметил-1,2,4-триазоло[3,4-b]-1,2,4-триазепин 4 соответственно.
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При помощи ab initio расчётных методов было показано, что подобная региспецифичность взаимодействия напрямую связана с разной нуклеофильностью экзо- и эндоциклических реакционных центров протонированной формы и основания молекулы 3,4-диамино-1,2,4-триазола 1. 


Также показано, что 6,8-диметил-1,2,4-триазоло[3,4-b]-1,2,4-триазепин 4, при кипячении в уксусной кислоте, трансформируется в 1-триазолил-3,5-диметилпиразол 5 в результате трансформации семичленного цикла триазолотриазепиновой системы 4.
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