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Метод електрофільної внутрішньомолекулярної гетероциклізації займає провідне місце в синтезі сполук гетероциклічної природи. До основних факторів, які впливають на процес електрофільної циклізації, належать: поляризація ненасиченого зв'язку, природа нуклеофільного центру, стеричні ефекти, природа електрофільного реагенту та полярність розчинника в якому проводять реакцію. Даний метод характеризується універсальністю і широко використовується для синтезу конденсованих похідних хіназоліну, які в свою чергу є біоперспективними сполуками. Тому метою нашого дослідження є встановлення закономірностей реакцій електрофільної гетероциклізації 3-аліл-2-алілтіохіназолін-4(3Н)-ону під дією броміду йоду. 

Об'єктом вивчення регіохімії процесу електрофільної циклізації слугував 3-аліл-2-алілтіохіназолін-4(3H)-он 1. Особливістю досліджуваного хіназоліну 1 є наявність в його структурі двох алільних фрагментів з кратними зв'язками та двох реакційних нуклеофільних центрів ― атома нітрогену N(1) хіназоліну та атома оксигену карбонільної групи, які можуть брати участь в утворенні додаткового циклу. 

Встановлено, що взаємодія 3-аліл-2-алілтіохіназолін-4(3Н)-ону 1 з еквімолярною кількістю броміду йоду в хлороформі або льодяній оцтовій кислоті відбувається регіоселективно за участю атома сульфуру з утворенням ангулярної трициклічної конденсованої системи ― броміду 4-аліл-1-(йодометил)-5-оксо-1,2,4,5-тетрагідротіазоло[3,2-a]хіназолін-10-ію 2. Двократне збільшення кількості броміду йоду та зміна умов проведення реакції не впливає на регіохімію процесу циклізації. Будову солі 2 підтверджено спектрами ЯМР (1Н, 13С). Так, в спектрі ПМР сполуки 2 ідентифіковано сигнали протонів одного алільного замісника, а наявність сигналу валентних коливань карбонільної групи в ІЧ-спектрі доводить залучення атома сульфуру в процесі галогенування. Імовірно, позитивний заряд на тріаді N-C-N в тіазолохіназоліні зменшує нуклеофільність як алільного фрагменту, так і карбонільного оксигену, що унеможливлює анелювання оксазолінового циклу.
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Отже, галогенування 3-аліл-2-(алілтіо)хіназолін-4(3Н)-ону йод бромом відбувається регіоселективно із залученням одного алільного фрагменту та ендоциклічного нітрогену положення 1 піримідину, в результаті чого одержано бромід тетрагідротіазоло[3,2-a]хіназолін-10-ію.
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