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Гетероциклические соединения являются ос-
новной платформой при синтезе новых биологи-
чески активных веществ [1–6] и создании новых 
материалов [7–12]. Структурная модификация ши-
роко применяемых веществ является актуальной и 
перспективной задачей, стоящей перед химиками. 
Соединения, включающие в свой состав пирими-
диновое ядро, привлекают существенный интерес 
ученых, особенно при разработке лекарственных 
препаратов, что связано с широким спектром био-
логической активности данного фрагмента [13–18] 
(схема 1).

В данной работе нами в качестве объектов 
функционализации были выбраны производные 
2-тиоурацила. Ранее мы уже осуществляли струк-
турную модификацию 2-тиоурацила и его 5,6-за-
мещенных производных хлорэтинилфосфонатом 
[19–22], однако в данной работе применяется иной 
подход. В качестве фосфорилирующего агента ис-
пользован диэтилхлорфосфат, полученный по ре-
акции Атертона–Тодда.

Второй компонент исследуемой реакции –  
5(6)-замещенные 2-метилмеркаптопирими-
дин-4-оны – были получены алкилированием со-
ответствующих 2-тиоурацилов метилиодидом в 
водно-щелочном растворе (схема 2).

Реакция между диэтилхлорфосфатом и 2-ме-
тилмеркаптопиримидин-4-оном может протекать 
с участием одного из двух атомов азота. В лите-
ратуре существуют примеры протекания реакций 
замещения с участием каждого из них [23–30]. Ис-
ходные гетероциклические соединения были изу-
чены с помощью метода двумерной гетерокорре-
ляционной спектроскопии ЯМР. Установлено, что 
атом азота N1 находится в иминной форме, а атом 
азота N3 – в аминной. Это подтверждается наличи-
ем соответствующих кросс-пиков в спектрах ЯМР 
HMBC 1Н–15N в области δΗ 5.82 и δN182.98 м. д.

Реакция между диэтилхлорфосфатом и заме-
щенными 2-метилмеркаптопиримидин-4-онами 
протекала в безводном бензоле в присутствии не-
большого избытка карбоната калия (схема 3). В 
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случае монозамещенных 2-метилмеркаптопири-
мидин-4-онов и 6-метил-2-метилтио-5-пропилпи-
римидин-4-она реакция протекала при комнатной 
температуре за 9–18 ч. При этом наилучшие пока-
затели по скорости протекания реакции относятся 
к незамещенному и 6-амино замещенному произ-
водным. Хуже всего реакция протекала в случае 
6-фенил- и 6-трифторметилпроизводных: время 
полного протекания реакции для них составило 23 
и 25 ч соответственно. Существенно хуже реакция 

протекала в случае 6-арил-2-метилмеркапто-5-ни-
трилпиримидин-4-онов: так, для полного протека-
ния реакционную смесь кипятили от 26 до 37 ч. 
Замедление реакции фосфорилирования, очевид-
но, связано с появлением электрононакцепторных 
заместителей, негативно влияющих на нуклео-
фильность атома азота N1.

С S-метилированным производным тиобарби-
туровой кислоты 2е реакция протекала очень мед-
ленно и только в условиях кипячения, для завер-
шения реакции потребовалось 52 ч. Полученный 
результат полностью соответствует заключению о 
негативном влияние акцепторных заместителей на 
исследуемую реакцию.

Строение полученных амидофосфатов под-
тверждено данными спектроскопии ЯМР 1H, 13C, 
31P. Все реакции протекали с высокой хемо- и ре-
гиоселективностью. Большую роль в определении 
строения полученных соединений играли данные 
ЯМР 13С и гетерокорреляционной спектроскопии 
HMBC 1H–13C. В исходных неалкилированных 
2-тиоурацилах в самом слабом поле спектра ЯМР 
13С регистрируются сигналы группы C=S. После 
проведения алкилирования сигнал данной группы 
смещается в более сильное поле, а в самом слабом 
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Схема 1.

Схема 2.

R1 = R2 = H (а); R2 = H, R1 = Me (б), CF3 (в), NH2 (г), 
Ph (д), OH (е); R1 = H, R2 = Me (ж); R1 = Me, R2 = Pr (з); 
R2 = CN, R1 = 3-FC6H4 (и), 2,3-OMe-C6H3 (к), 2,4-ClC6H3 
(л), 3-CH3C6H4 (м).
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поле выходит сигнал группы С=О. Данный вывод 
сделан в ходе анализа наблюдаемых кросс-пиков в 
спектре HMBC 1H–13C между протонами группы 
SCH3 и атомом углерода C–S. Интерпретация спек-
тров продуктов фосфорилирования осуществлена 
на основе анализа спектров ЯМР 13С. Так, в спек-
трах всех соединений наблюдаются характерные 
константы спин-спинового взаимодействия меж-
ду ядрами фосфора и углерода для атомов С2 (2JCP 
5.4–18.0 Гц) и С6 (2JCP 9.4–17.0 Гц), что соответ-
ствует образованию продуктов фосфорилирования 
по атому азота N1.

Таким образом, получен ряд S-метилирован-
ных производных пиримидин-4-она. Показано, 
что реакция протекает в мягких условиях с участи-
ем исключительно атома серы. S-Метилированные 
производные пиримидин-4-она были введены в 
реакцию фосфорилирования диэтилхлорфосфа-
том. Установлено, что реакция протекает хемо- и 
региоселективно, существенное влияние на ско-
рость протекания реакции оказывает строение 
исходных пиримидинов. Наличие в молекуле элек-
троноакцепторных заместителей замедляет реак-
цию, зачастую требуются более жесткие условия 
для доведения реакции до полной конверсии диэ-
тилхлорфосфата. Строение полученных соедине-
ний подтверждено методами спектроскопии ЯМР 
1Н, 13С, 31Р и масс-спектроскопии высокого разре-
шения.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ

Спектры ЯМР на ядрах 1Н, 13С, 31Р сняты на 
спектрометре Bruker Avance III HD 400 NanoBay 
на частотах 400.17 (1H), 100.62 (13C), 161.98 МГц 

(31P). Масс-спектрометрические исследования 
проведены на приборе Bruker micrOTOF. Темпе-
ратуры плавления измерены на столике Кофлера 
(VEB Wägetechnik Rapido, PHMK 81/2969).

Общая методика получения соединений 2а–
м. К раствору 1 ммоль метилиодида в 10%-ном 
водном растворе гидроксида калия добавляли 1 
ммоль производного 2-тиоурацила 1. Смесь вы-
держивали при 50°С при постоянном перемеши-
вании до полного протекания реакции. Контроль 
за ходом реакции проводили методом ТСХ (элю-
ент – хлороформ). После окончания реакции смесь 
подкисляли уксусной кислотой до pH 5–6. Обра-
зовавшийся осадок отфильтровывали и перекри-
сталлизовывали из изопропилового спирта.

2-(Метилтио)пиримидин-4(3H)-он (2а). Вы-
ход 80%, белое кристаллическое вещество, т. пл.  
199–200°С. Спектр ЯМР 1Н (ДМСО-d6), δ, м. д.:  
2.40 с (3Н, СH3S), 6.07 д (1Н, СНС=О, 2JHH  
10.8 Гц), 7.71 д (1Н, СНN, 2JHH 10.8 Гц). Спектр 
ЯМР 13C (ДМСО-d6), δC, м. д.: 13.31 (CH3S), 107.71 
(CHN), 150.25 (CHN), 160.79 (C–S), 168.12 (C=O).

6-Метил-2-(метилтио)пиримидин-4(3Н)-он 
(2б). Выход 88%, белое кристаллическое вещество, 
т. пл. 231–232°С. Спектр ЯМР 1Н (ДМСО-d6), δ, м. 
д.: 2.16 с (3Н, СH3C), 2.47 с (3Н, СH3S), 5.96 с (1Н, 
CН). Спектр ЯМР 13C (ДМСО-d6), δC, м. д.: 13.22 
(CH3S), 23.72 (CH3C), 107.30 (CH), 160.21 (C–S), 
162.92 (CCH3), 164.12 (C=O).

2-(Метилтио)-6-(трифторометил)пирими-
дин-4(3Н)-он (2в). Выход 71%, белое кристалли-
ческое вещество, т. пл. 180–182°С. Спектр ЯМР 
1Н (ДМСО-d6), δ, м. д.: 2.52 с (3Н, СH3S), 5.91 с 

Схема 3.

R1 = R2 = H (а); R2 = H, R1 = Me (б), CF3 (в), NH2 (г), Ph (д), OH (е); R1 = H, R2 = Me (ж); R1 = Me, R2 = Pr (з); R2 = CN, 
R1 = 3-FC6H4 (и), 2,3-OMe-C6H3 (к), 2,4-ClC6H3 (л), 3-CH3C6H4 (м).
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(1Н, СН). Спектр ЯМР 13C (ДМСО-d6), δC, м. д.: 
12.71 (CH3S), 101.22 (CHС=О), 121.34 к (CF3, 1JCF  
267.1 Гц), 150.21 м (CCF3), 156.01 (C–S), 168.85 
(C=O).

6-Амино-2-(метилтио)пиримидин-4(3Н)-он 
(2г). Выход 93%, белое кристаллическое вещество, 
т. пл. 270–272°С. Спектр ЯМР 1Н (ДМСО-d6), δ, м. 
д.: 2.51 с (3Н, СH3S), 5.61 с (1Н, СН), 6.17 с (2Н, 
NH2). Спектр ЯМР 13C (ДМСО-d6), δC, м. д.: 13.11 
(CH3S), 85.67 (CH), 158.21 (CNH2), 161.90 (C–S), 
169.24 (C=O).

2-(Метилтио)-6-фенилпиримидин-4(3Н)-он 
(2д). Выход 91%, белое кристаллическое веще-
ство, т. пл. 238–239°С. Спектр ЯМР 1Н (ДМСО-d6), 
δ, м. д.: 2.51 с (3Н, CH3S), 6.27 с (CHC=O), 7.51 м 
(1Н, CHAr), 7.63 м (2H, CHAr), 8.11 д. д (2H, СHAr, 
3JHH 7.9, 4JHH 1.5 Гц). Спектр ЯМР 13C (ДМСО-d6), 
δC, м. д.: 13.11 (CH3S), 103.41 (СН), 127.32 (CHAr), 
128.19 (CНAr), 128.93 (CHAr), 136.25 (CAr), 151.46 
(СPh), 158.17 (C–S), 161.31 (C=O).

2-(Метилтио)пиримидин-4,6(3Н)-дион (2e). 
Выход 83%, белое кристаллическое вещество, т. пл.  
289–290°С. Спектр ЯМР 1Н (ДМСО-d6), δ, м. д.: 
2.51 с (3H, CH3S), 3.66 с (1H, CH). Спектр ЯМР 
13C (ДМСО-d6), δC, м. д.: 17.51 (CH3S), 43.02 (CH2), 
155.30 (C–S), 164.29 (C=O), 165.41 (C=O).

5-Метил-2-(метилтио)пиримидин-4(3Н)-он 
(2ж). Выход 74%, белое кристаллическое веще-
ство, т. пл. 234–235°С. Спектр ЯМР 1Н (ДМСО-d6), 
δ, м. д.: 1.78 с (3Н, CH3C), 2.53 с (3H, CH3S), 7.21 
с (1H, CH). Спектр ЯМР 13C (ДМСО-d6), δC, м. д.: 
10.23 (CCH3), 13.07 (CH3S), 118.21 (CCH3), 150.72 
(CHN), 161.16 (C–S), 167.78 (C=O).

6-Метил-2-(метилтио)-5-пропилпирими-
дин-4(3Н)-он (2з). Выход 87%, белое кристалли-
ческое вещество, т. пл. 187–188°С. Спектр ЯМР 
1Н (ДМСО-d6), δ, м. д.: 0.89 т (3Н, CH2СН2СН3, 
3JHH 7.5 Гц), 1.58 м (2Н, СН2СН2СН3), 2.31 c (3H, 
СCH3), 2.59 с (3Н, SCH3), 2.67 т (2Н, СН2С, 3JHH 7.1 
Гц). Спектр ЯМР 13C (ДМСО-d6), δC, м. д.: 13.01 
(SCH3), 14.07 (CH2СН2СН3), 21.75 (СH3C), 22.15 
(CH2СН2СН3), 30.43 (CH2СН2СН3), 118.13 (СС=О), 
151.21 (CCH3), 153.29 (C–S), 163.71 (C=O).

4-(3-Фторфенил)-2-(метилтио)-6-оксо-1,6-ди-
гидропиримидин-5-карбонитрил (2и). Выход 
90%, белое кристаллическое вещество, т. пл. 

262–263°С. Спектр ЯМР 1Н (ДМСО-d6), δ, м. д.: 
2.51 с (3Н, CH3S), 7.31 д. т (1Н, CHAr, 3JHH 8.5, 3JHF  
7.6 Гц), 7.53 м (2H, CHAr), 7.63 д. д (1H, СHAr, 3JHH 
7.7, 4JHF 1.2 Гц). Спектр ЯМР 13C (ДМСО-d6), δC, 
м. д.: 11.21 (CH3S), 89.09 (CCN), 115.22 д (CHAr, 
3JHF 8.1 Гц), 116.91 д (CHAr, 2JHF 21.2 Гц), 120.45 
(CN), 124.72 д (CHAr, 2JHF 22.7 Гц), 130.93 д (СAr, 
3JHF 8.4 Гц), 137.00 (ССAr), 140.53 (CN), 160.98  
(C–S), 163.39 (C=O), 165.77 д (CF, 1JHF 237.3 Гц).

4-(2,3-Диметоксифенил)-2-(метилтио)-6- 
оксо-1,6-дигидропиримидин-5-карбонитрил 
(2к). Выход 82%, белое кристаллическое веще-
ство, т. пл. 258–259°С. Спектр ЯМР 1Н (ДМСО-d6), 
δ, м. д.: 2.51 с (3Н, CH3S), 3.98 с (3H, CH3О), 4.01 
с (3Н, СН3О), 7.01 д. д (1H, CHAr, 3JHH 7.8, 4JHH  
1.2 Гц), 7.40 т (1Н, CHAr, 3JHH 7.8 Гц), 7.53 д. д (1H, 
CHAr, 3JHH 7.8, 4JHH 1.2 Гц). Спектр ЯМР 13C (ДМ-
СО-d6), δC, м. д.: 12.85 (CH3S), 58.31 (CH3O), 59.76 
(CH3O), 84.80 (CCN), 115.03 (CHAr), 116.41 (CN), 
122.91 (CHAr), 123.89 (CHAr), 127.50 (CArC), 147.35 
(CArO), 148.19 (CArO), 154.11 (CCAr), 156.32 (C–S), 
159.65 (C=O).

4-(2,4-Дихлорфенил)-2-(метилтио)-6-оксо- 
1,6-дигидропиримидин-5-карбонитрил (2л). 
Выход 82%, белое кристаллическое вещество, 
т. пл. 282–283°С. Спектр ЯМР 1Н (ДМСО-d6), 
δ, м. д.: 2.55 с (3Н, CH3S), 7.40 д (1Н, CHAr, 3JHH  
8.3 Гц), 7.51 д (1H, CHAr, 3JHH 8.3 Гц), 7.71 с (1H, 
СHAr ). Спектр ЯМР 13C (ДМСО-d6), δC, м. д.: 13.76 
(CH3S), 99.88 (CCN), 118.17 (CN), 132.52 (CHAr), 
134.39 (CHAr), 136.67 (CHAr), 138.91 (CAr), 139.07 
(СAr), 141.01 (СAr), 157.91 (CCAr), 160.22 (C–S), 
168.17 (C=O).

2-(Метилтио)-6-оксо-4-(м-толил)-1,6-ди-
гидропиримидин-5-карбонитрил (2м). Выход 
87%, белое кристаллическое вещество, т. пл. 277–
278°С. Спектр ЯМР 1Н (ДМСО-d6), δ, м. д.: 1.43 с 
(3Н, CH3-Ar), 2.49 с (3Н, CH3S), 7.20 д (1Н, CHAr, 
3JHH 7.9 Гц), 7.30 т (1H, CHAr, 3JHH 7.9 Гц ), 7.42 с 
(1H, СHAr ), 7.69 д (1H, CHAr, 3JHH 7.9 Гц). Спектр 
ЯМР 13C (ДМСО-d6), δC, м. д.: 13.14 (CH3S), 20.95 
(CH3-Ar), 86.31 (CCN), 115.42 (CN), 123.65 (CHAr), 
126.12 (CHAr), 128.43 (CHAr), 129.67 (CHAr), 131.37 
(СAr), 136.27 (СAr), 156.03 (CCAr), 162.40 (C–S), 
167.13 (C=O).

Общая методика получения соединений 
3а–м. К раствору 1 ммоль замещенного пири-
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мидина 2 в 10 мл безводного бензола добавляли  
1 ммоль диэтилхлорфосфата и 1.05 ммоль K2CO3. 
Смесь выдерживали при перемешивании до пол-
ного протекания реакции. Протекание реакции 
контролировали методом ЯМР 31Р. После оконча-
ния реакции отфильтровывали нерастворимый в 
бензоле осадок. Фильтрат упаривали, остаток пе-
рекристаллизовывали из смеси этилацетат–петро-
лейный эфир.

Диэтил-[(2-метилтио)-4-оксопиримидин- 
1(4Н)-ил]фосфонат (3а). Выход 95%, белое кри-
сталлическое вещество, т. пл. 128–130°С (петро-
лейный эфир). Спектр ЯМР 1Н (СDCl3), δ, м. д.: 
1.41 т. д (6Н, СН2СН3, 3JHH 7.1, 3JHP 1.2 Гц), 2.58 
с (3Н, SCH3), 4.43 д. к (4Н, СН2, 2JHP 8.2, 3JHH  
7.1 Гц), 6.71 д. д (1Н, СНС=О, 3JHH 5.5, 4JHР 0.6 Гц), 
8.47 д. д (1Н, СНN, 3JHН 5.5, 3JHP 1.2 Гц). Спектр 
ЯМР 13C (CDCl3), δC, м. д.: 14.17 (SCH3), 16.09 д 
(CH2CH3, 3JСP 7.2 Гц), 65.28 д (CH2, 2JСP 5.9 Гц), 
104.89 д (СНС=О, 3JСP 6.7 Гц), 139.03 д (CHN, 2JСP 
10.0 Гц), 163.57 д (C–S, 2JСР 9.9 Гц), 173.34 (C=O). 
Спектр ЯМР 31P (CDCl3): δP –8.23 м. д. Масс-
спектр (HRMS-ESI), m/z: 279.2654 [M + H]+ (вы-
числено для C9H15N2O4PS: 279.2661).

Диэтил-[6-метил-2-(метилтио)-4-оксопири-
мидин-1(4Н)-ил]фосфонат (3б). Выход 93%, бе-
лое кристаллическое вещество, т. пл. 133–134°С 
(петролейный эфир). Спектр ЯМР 1Н (СDCl3), δ, 
м. д.: 1.40 д. т (6Н, СН2СН3, 3JHH 7.1, 3JHP 1.1 Гц), 
2.45 д (3Н, CH3C, 4JHР 3.5 Гц), 2.57 с (3Н, SCH3), 
4.35 м (4Н, СН2О), 6.56 д (1Н, СНС=О, 4JHР 1.0 Гц). 
Спектр ЯМР 13C (CDCl3), δC, м. д.: 14.12 (SCH3), 
16.12 д (CH2CH3, 3JСР 7.1 Гц), 25.36 д (СН3С, 3JСР 
6.9 Гц), 65.12 д (CH2, 2JСР 6.1 Гц), 103.90 д (СН, 
3JСР 6.6 Гц), 163.87 д (CN, 2JСР 9.4 Гц), 170.58 д 
(C–S, 2JСР 10.2 Гц), 172.56 д (C=O, 4JСР 2.9 Гц). 
Спектр ЯМР 31P (CDCl3): δP –8.18 м. д. Масс-
спектр (HRMS-ESI), m/z: 293.2914 [M + H]+ (вы-
числено для C10H17N2O4PS: 293.2923).

Диэтил-[2-(метилтио)-4-оксо-6-(трифторме-
тил)пиримидин-1(4Н)-ил]фосфонат (3в). Вы-
ход 85%, белое кристаллическое вещество, т. пл. 
197–198°С (петролейный эфир). Спектр ЯМР 1Н 
(СDCl3), δ, м. д.: 1.34 д. т (6Н, СН2СН3, 3JHH 7.0, 
4JHP 1.0 Гц), 2.51 с (3Н, SCH3), 4.51 м (4Н, СН2), 
6.23 м (1Н, СН). Спектр ЯМР 13C (CDCl3), δC, м. д.: 
14.01 (SCH3), 16.12 д (CH2CH3, 3JСP 5.9 Гц), 64.02 д 

(CH2, 2JСP 6.1 Гц), 114.54 м (СН), 127.97 д. к (CF3, 
1JCF 267.9, 3JCP 5.5 Гц), 139.87 м (ССF3), 160.04 м 
(C–S), 167.11 (C=O). Спектр ЯМР 31P (CDCl3): δP 
–9.76 м. д. Масс-спектр (HRMS-ESI), m/z: 347.2643  
[M + H]+ (вычислено для C10H14F3N2O4PS: 
347.2651).

Диэтил-[6-амино-2-(метилтио)-4-оксопири-
мидин-1(4Н)-ил]фосфонат (3г). Выход 95%, бе-
лое кристаллическое вещество, т. пл. 142–143°С 
(петролейный эфир). Спектр ЯМР 1Н (СDCl3), δ,  
м. д.: 1.38 м (6Н, СН2СН3), 2.49 с (3Н, SCH3), 4.29 
д. к (4Н, СН2О, 2JHP 8.2, 3JHР 7.3 Гц), 5.35 с (2Н, 
NH2), 5.87 д (1Н, СНС=О, 4JHP 1.0 Гц), 6.77 с (2Н, 
NH2). Спектр ЯМР 13C (CDCl3), δC, м. д.: 13.84 
(SCH3), 16.01 д (CH2CH3, 3JСР 7.1 Гц), 64.94 д 
(СН2О, 2JСР 6.1 Гц), 86.43 д (СНС=О, 3JСР 6.6 Гц), 
163.61 д (CNH2, 2JСР 11.4 Гц), 165.35 д (C–S, 2JСР 
11.0 Гц), 171.81 (C=O). Спектр ЯМР 31P (CDCl3): δP 
–8.26 м. д. Масс-спектр (HRMS-ESI), m/z: 294.2794 
[M + H]+ (вычислено для C9H16N3O4PS: 294.2801).

Диэтил-[2-(метилтио)-4-оксо-6-фенилпири-
мидин-1(4Н)-ил]фосфонат (3д). Выход 90%, бе-
лое кристаллическое вещество, т. пл. 208–209°С 
(петролейный эфир). Спектр ЯМР 1Н (СDCl3), δ,  
м. д.: 1.37 д. т (6Н, СН2СН3, 3JHH 7.0, 4JHP 0.8 Гц),  
2.49 с (3Н, SCH3), 4.75 м (4Н, СН2О), 6.63 с 
(CHC=O), 7.34 м (2H, CHAr), 7.74 м (1H, CHAr), 
8.02 м (2H, CHAr). Спектр ЯМР 13C (CDCl3), δC,  
м. д.: 16.31 с (SCH3), 16.67 д (CH2CH3, 3JСP  
6.6 Гц), 61.75 д (CH2О, 2JСP 6.1 Гц), 115.88 д (СН-
С=О, 3JСP 6.9 Гц), 128.24 (CHAr), 129.02 (CHAr), 
129.56 (CHAr ), 130.11 д (CAr, 3JСР 6.6 Гц), 141.43 
д (C-Ph, 2JCP 17.0 Гц), 162.92 д (C–S, 2JСР 17.5 Гц), 
166.05 (C=O). Спектр ЯМР 31P (CDCl3): δP –8.63 
м. д. Масс-спектр (HRMS-ESI), m/z: 377.3619 [M + 
Na]+ (вычислено для C15H19N2O4PS: 377.3627).

Диэтил-[2-(метилтио)-4,6-диоксо-5,6-диги-
дропиримидин-1(4Н)-ил]фосфонат (3е). Вы-
ход 87%, белое кристаллическое вещество, т. пл. 
270–271°С (петролейный эфир). Спектр ЯМР 1Н 
(СDCl3), δ, м. д.: 1.41 д. т (6Н, СН2СН3, 3JHH 7.2, 
4JHP 1.0 Гц), 2.57 с (3Н, SCH3), 3.74 c (2Н, СН2С=О), 
4.34 м (4Н, СН2О). Спектр ЯМР 13C (CDCl3), δC, 
м. д.: 14.24 (SCH3), 16.07 д (CH2CH3, 3JСP 7.1 Гц), 
37.49 д (CH2, 3JCP 5.0 Гц), 62.37 д (CH2О, 2JСP  
5.9 Гц), 160.04 д (C–S, 2JCP 10.8 Гц), 165.60 д (C=O, 
2JCP 10.5 Гц), 172.94 д (C=O, 4JCP 2.7 Гц). Спектр 
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ЯМР 31P (CDCl3): δP –8.54 м. д. Масс-спектр 
(HRMS-ESI), m/z: 295.2644 [M + H]+ (вычислено 
для C9H15N2O5PS: 295.2653).

Диэтил-[5-метил-2-(метилтио)-4-оксопири-
мидин-1(4Н)-ил]фосфонат (3ж). Выход 98%, бе-
лое кристаллическое вещество, т. пл. 136–137°С 
(петролейный эфир). Спектр ЯМР 1Н (СDCl3), δ,  
м. д.: 1.43 д. т (6H, CH3CH2, 3JHH 7.1, 4JHP 1.2 Гц), 
2.18 д (3Н, CH3C, 4JHН 0.8 Гц), 2.56 c (3H, CH3S), 
4.43 д. к (4Н, СН2О, 3JHP 8.3, 3JHH 7.1 Гц), 8.30 
д. к (1Н, СН, 3JHР 5.7, 4JHH 0.8 Гц). Спектр ЯМР 
13C (CDCl3), δC, м. д.: 12.24 д (СН3С, 4JСР 2.8 Гц), 
14.16 (СН3S), 16.13 д (СН3СН2, 3JСР 6.8 Гц), 65.19 
д (СН2О, 2JСР 5.9 Гц), 114.04 д (СС=О, 3JСР 5.8 Гц), 
159.61 д (СНС, 2JСР 10.2 Гц), 163.21 д (С–S, 2JСР 
10.0 Гц), 169.09 д (C=O, 4JСР 2.6 Гц). Спектр ЯМР 
31P (CDCl3): δP –7.86 м. д. Масс-спектр (HRMS-
ESI), m/z: 293.2911 [M + H]+ (вычислено для 
C10H17N2O4PS: 293.2921).

Диэтил-[6-метил-2-(метилтио)-4-оксо-5-про-
пилпиримидин-1(4Н)-ил]фосфонат (3з). Вы-
ход 91%, белое кристаллическое вещество, т. пл. 
175–176°С (петролейный эфир). Спектр ЯМР 1Н 
(СDCl3), δ, м. д.: 0.99 т (3Н, CH2СН2СН3, 3JHH  
7.4 Гц), 1.42 д. т (6Н, СН2СН3, 3JHH 7.1, 4JHP 1.2 Гц), 
2.47 д (3H, СCH3, 4JHP 1.5 Гц), 2.56 с (3Н, SCH3), 
2.67 м (4Н, СН2С), 4.43 м (4Н, СН2О). Спектр 
ЯМР 13C (CDCl3), δC, м. д.: 14.07 (CH2СН2СН3), 
15.88 (SCH3), 16.15 д (CH2CH3, 3JСP 6.8 Гц), 21.75 
д (СH3C, 3JCP 6.0 Гц), 22.15 (CH2СН2СН3), 27.21 
д (CH2СН2СН3, 4JCP 3.0 Гц), 64.95 д (CH2, 2JСP  
6.0 Гц), 121.23 д (СС=О, 3JСP 7.9 Гц), 150.16 д 
(CCH3, 2JCP 16.8 Гц), 168.38 д (C–S, 2JСР 18.0 Гц), 
168.99 (C=O). Спектр ЯМР 31P (CDCl3): δP –7.86 
м. д. Масс-спектр (HRMS-ESI), m/z: 334.3710 [M + 
H]+ (вычислено для C13H23N2O4PS: 334.3719).

Диэтил-[5-(циано)-6-(3-фторфенил)-2-(ме-
тилтио)-4-оксопиримидин-1(4Н)-ил]фосфонат 
(3и). Выход 92%, белое кристаллическое вещество, 
т. пл. 245–246°С (петролейный эфир). Спектр ЯМР 
1Н (СDCl3), δ, м. д.: 1.48 д. т (6H, CH3CH2, 3JHH 7.1, 
4JHР 1.2 Гц), 2.68 c (3H, CH3S), 4.45 д. к (4Н, СН2О, 
3JHР 8.3, 3JHH 7.1 Гц), 7.13 м (1Н, CHAr), 7.55 м (1H, 
CHAr), 7.78 м (1Н, CHAr), 7.91 д. д. д (1Н, CHAr, 3JHН 
7.8, 4JHН 1.8, 5JHF 0.9 Гц). Спектр ЯМР 13C (CDCl3), 
δC, м. д.: 14.66 (CH3S), 16.03 д (СН3СН2, 3JСР  
4.9 Гц), 66.08 д (СН2О, 2JСР 6.2 Гц), 103.10 д (ССN, 
3JСР 5.0 Гц), 119.45 д (CHAr, 2JСF 27.1 Гц), 121.83 

(CN), 125.36 д (CHAr, 4JСF 1.4 Гц), 128.10 д (CHAr, 
2JСF 25.2 Гц), 130.69 д (CHAr, 3JСF 8.1 Гц), 142.24 д 
(CAr, 3JСF 8.7 Гц), 147.65 д (CCAr, 2JCP 9.8 Гц), 158.78 
д (C–S, 2JСP 9.3 Гц), 163.18 (C=O), 168.02 д (CArF, 
1JСF 241.5 Гц). Спектр ЯМР 31P (CDCl3): δP –8.36 
м. д. Масс-спектр (HRMS-ESI), m/z: 398.0654 [M + 
H]+ (вычислено для C16H17FN3O4PS: 398.0663).

Диэтил-[5-(циано)-6-(2,3-диметоксифенил)- 
2-(метилтио)-4-оксопиримидин-1(4Н)-ил]фос-
фонат (3к). Выход 94%, белое кристаллическое 
вещество, т. пл. 221–222°С (петролейный эфир). 
Спектр ЯМР 1Н (СDCl3), δ, м. д.: 1.29 д. т (6H, 
CH3CH2, 3JHH 6.9, 4JHР 0.9 Гц), 2.47 c (3H, CH3S), 
3.75 с (3Н, ОСН3), 3.78 с (3Н, ОСН3), 4.51 м (4Н, 
СН2), 7.11 д (1Н, CHAr, 3JHH 7.8 Гц), 7.33 т (1H, 
CHAr, 3JHH 7.8 Гц), 7.82 д (1Н, CHAr, 3JHН 7.8 Гц). 
Спектр ЯМР 13C (CDCl3), δC, м. д.: 13.78 (CH3S), 
16.10 д (СН3СН2, 3JСР 4.8 Гц), 54.67 (OCH3), 58.05 
(OCH3), 64.32 д (СН2, 2JСР 5.8 Гц), 102.82 д (ССN, 
3JСР 4.9 Гц), 110.21 (CHAr), 123.43 (CN), 124.65 
(CHAr), 126.04 (CHAr), 127.36 д (CAr, 4JСP 7.7 Гц), 
144.31 (CAr), 145.03 (CAr), 151.32 д (CCAr, 2JCP  
10.0 Гц), 160.30 д (C–S, 2JСP 10.0 Гц), 165.55 (C=O). 
Спектр ЯМР 31P (CDCl3): δP –9.09 м. д. Масс-спектр 
(HRMS-ESI), m/z: 440.0957 [M + H]+ (вычислено 
для C18H22N3O6PS: 440.0969).

Диэтил-[5-(циано)-6-(2,4-дихлорфенил)- 
2-(метилтио)-4-оксопиримидин-1(4Н)-ил]фос-
фонат (3л). Выход 90%, белое кристаллическое 
вещество, т. пл. 257–258°С (петролейный эфир). 
Спектр ЯМР 1Н (СDCl3), δ, м. д.: 1.34 д. т (6H, 
CH3CH2, 3JHH 6.9, 4JHР 0.9 Гц), 2.53 c (3H, CH3S), 
4.51 м (4Н, СН2), 7.31 д (1Н, CHAr, 3JHH 8.6 Гц), 
7.47 с (1H, CHAr), 7.54 д (1Н, CHAr, 3JHН 8.6 Гц). 
Спектр ЯМР 13C (CDCl3), δC, м. д.: 13.93 (CH3S), 
16.43 д (СН3СН2, 3JСР 5.1 Гц), 60.71 д (СН2O, 2JСР 
6.9 Гц), 103.43 д (ССN, 3JСР 4.8 Гц), 115.69 (CN), 
123.43 д (CAr, 3JСР 5.2 Гц), 126.81 (CHAr), 127.16 
(CHAr), 128.70 (CНAr), 131.17 (CAr), 135.58 (CAr), 
147.22 д (CCAr, 2JCP 9.8 Гц), 157.42 д (C–S, 2JСP 
10.2 Гц), 163.61 (C=O). Спектр ЯМР 31P (CDCl3): 
δP –8.91 м. д. Масс-спектр (HRMS-ESI), m/z: най-
дено 447.9970 и 449.9939 [M + H]+ (вычислено для 
C16H16Cl2N3O4PS: 447.9978 и 449.9948).

Диэтил-[5-(циано)-2-(метилтио)-4-оксо- 
6-(м-толил)пиримидин-1(4Н)-ил]фосфонат 
(3м). Выход 94%, белое кристаллическое веще-
ство, т. пл. 218–219°С (петролейный эфир). Спектр 
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ЯМР 1Н (СDCl3), δ, м. д.: 1.47 д. т (6H, CH3CH2, 
3JHH 7.1, 4JHР 1.2 Гц), 2.47 с (3Н, СН3), 2.67 c (3H, 
CH3S), 4.51 д. к (4Н, СН2О, 3JHP 8.4, 3JHH 7.1 Гц), 
7.28 с (CHAr), 7.37 д (1Н, CHAr, 3JHH 8.1 Гц), 7.51 
т (1Н, CHAr, 3JHH 8.6 Гц), 8.01 д (1Н, CHAr, 3JHН 
8.3 Гц). Спектр ЯМР 13C (CDCl3), δC, м. д.: 14.56 
(CH3S), 16.09 д (СН3СН2, 3JСР 6.9 Гц), 21.63 (СН3), 
65.99 д (СН2, 2JСР 6.3 Гц), 108.60 д (ССN, 3JСР  
5.0 Гц), 113.91 (CN), 118.54 (CНAr), 129.08 (CHAr), 
129.62 (CHAr), 131.88 (CНAr), 131.17 д (CAr, 3JСР 
4.9 Гц), 139.71 (CArСН3), 149.95 д (CCAr, 2JCP  
9.8 Гц), 151.32 д (C–S, 2JСP 9.5 Гц), 153.66 д (C=O, 
4JCP 2.2). Спектр ЯМР 31P (CDCl3): δP –9.05 м. д. 
Масс-спектр (HRMS-ESI), m/z: 394.0907 [M + H]+ 

(вычислено для C17H20N3O4PS: 394.0915).
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A series of S-methylated derivatives of 2-thiouracil were prepared and then phosphonylated with diethyl chlo-
rophosphate. The reaction conditions were optimized, the structure of the obtained compounds was determined 
by 1Н, 13С, 31Р NMR spectroscopy methods.
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