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ИССЛЕДОВАНИЕ S-ПРОИЗВОДНЫХ 2-ТИОУРАЦИЛОВ 
МЕТОДОМ МАСС-СПЕКТРОМЕТРИИ 

Т.В. Фролова, А.А. Анучин, Е.И. Бахтеева, Д.Г. Ким 

Методом масс-спектрометрии проведен анализ и интерпретация масс-
спектров S-производных 2-тиоурацилов, выявлены закономерности фраг
ментации молекул. 
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Введение 
Установление состава и структуры органических соединений методом масс-спектрометрии 

активно используется исследователями [1, 2]. Результаты, полученные при интерпретации масс-
спектров, дают информацию о свойствах новых органических соединений, что является важной 
задачей в органической химии. 

В литературе практически отсутствуют данные об исследовании S-производных 2-тиоураци
лов методом масс-спектрометрии. В работе [3] данные масс-спектрометрии используются для 
идентификации 2-алкенилтио-4(3H)-пиримидинонов, но не рассматривается их фрагментация. 

Обсуждение результатов 
Нами впервые изучено поведение при электронной ионизации (ЭИ) 2-метилтио-(1а-с), 

2-этилтио-(2а-d), 2-бензилтио-(За, b), 2-стириллтио-(4а, с, е), 2-аллилтио-(5а-е), 2-металлилтио-
(6а-d), 2-(3-хлораллил)тио-(7а-с) и 2-бутенилтио-4(3H)-пиримидинонов (8а-с): 

В масс-спектрах всех соединений присутствует пик молекулярного иона (см. таблицу). 
В соединениях 1 а-с и 2a-d, в которых при атоме серы имеются метальные или этильные радика
лы, пики молекулярных ионов являются максимальными. Для соединений 5а-с, е, 6а-с, 7а-с, 8а-с, 
в которых атом серы связан с аллильной или бутенильной группой, пик составляют 4-44% 
от максимального пика. Наименьший молекулярный пик (4 %) наблюдается в масс-спектре 
2-бутенилтио-6-трифторметил-4(3H)-пиримидинона (8b). 

Соединения 7а-с представляют собой смесь цис- и транс-изомеров, масс-спектры которых 
практически неотличимы. Самым интенсивным является пик что характерно для хлор-
производных [3]. 

Во всех масс-спектрах анализируемых соединений наблюдается отщепление тиоалкильной 
группы в результате разрыва связей C-SR, а в соединениях 4а, 4е и 8 а-с - отщепление алкиль-
ной группы в результате разрыва связи S-R: 
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Соединения с бензильной группой при электронной ионизации образуют устойчивую тро-
пилиевую структуру [3], что и наблюдается в масс-спектрах бензильных производных 
2-тиоурацилов (Зb, с). 

В масс-спектрах бензильных Зb, с и стирильных 4а, е производных имеется пик с m/z 77, ко
торый является фенил-катионом, а в аллильных производных 5а-с, е, 6а-с, 7а-с, 8а-с пик с 
m/z 41, соответствующий аллил-катиону. 

Таблица 
Результаты масс-спектров S-производных 2-тиоурацилов 
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RESEARCH OF 2-THIOURACILE S-DERIVATIVES BY MEANS 
OF MASS SPECTROMETRIC 

Analysis and interpretation of mass spectrums of 2-thiouracile S-derivatives were carried out by 
means of mass spectrometric. Regularity of molecules fragmentation was found. 
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