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Однією з найбільш характерних особливостей ізоіндола є здатність до швидких таутомерних перетворень в ізоіндоленін  [1, 2]. Вивчення таутомерії 1-аміноізоіндола проводилося на основі даних ІЧ спектрів [3]. Для нього теоретично можливі три таутомерні структури — 1, 2 і 3, але за даними ІЧ спектрів в твердому стані та в розчині 1-аміноізоіндол існує в основному у вигляді форми 2.
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Нами було встановлено, що для 1-аміноізоіндолу 2 в певних умовах ізоіндольна таутомерна форма 3 також може існувати, внаслідок цього він може легко взаємодіяти з активними циклічними дієнофілами, наприклад: малеїнімідом, 1,4-бензохіноном, утворюючи аддукти Дільса-Альдера 4, 5. Нам вдалося виділити в чистому вигляді тільки ендо-аддукти типу 4. При помірному нагріванні чи розчиненні ендо-аддукту у полярних розчинниках відбувається його перегрупування в аддукт Міхаеля 6. Перегрупування відбувається через утворення екзо-аддукта 5, який являється нестабільним, тому виділити його не вдається, але утворення його можна помітити за допомогою ЯМР спектроскопії. При взаємодії 1-аміноізоіндолу з дієнофілами у співвідношенні 1:2 можна виділити біс-аддукти Міхаеля 7. 

Для данної схеми перетворень були проведені квантово-механічні розрахунки, що підтверджують наші результати.
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R = H, p-CH3O-C6H4, C6H5, Me
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