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Водневе зв’язування в амідах відіграє важливу роль у біологічних системах: вторинна структура білків, спіралі ДНК, тощо. Зі структурної точки зору утворення H-зв’язку визиває певний ряд змін у тонкій будові молекул, і, в першу чергу, це стосується перерозподілу електронної густини, зміну якої в органічних молекулах можна з успіхом контролювати за допомогою хімічних зсувів у ЯМР на ядрах, що безпосередньо приймають участь в утворенні водневого зв’язку.
Основна мета роботи полягає у кореляції ЯМР 1H спектральних властивостей із силою Н-зв’язку, що утворено амідною групою в ряді модельних 2-(бензиліден-аміно)тиофен-3-карбоксамідів. Використовуючи ці кореляції, прагнули зрозуміти витоки феномена, що відзеркалено магнітною нееквівалентністю амідних протонів. 
В нашій роботі ми показали, що різницю між ЯМР 1H сигналами протонів амідної групи Δδ(H)=δ(Hb)−δ(Ha) можна з успіхом використовувати в якості структурного індекса, який характеризує міцність внутрішньо-молекулярного водневого зв’язку. Природа водневого зв’язування однозначно доведена концентраційними дослідженнями як в сильно- (ДМСО-d6), так і в малополярному (CDCl3) розчинниках. Сила внутрішньо-молекулярного Н-зв’язку залежить від природи замісника, який знаходиться у безпосередньому π-спряженні із протон-акцепторною групою, на що однозначно вказує лінійна кореляція Δδ(H) та σ-констант Гаммета арильних замісників.
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Додаток
ЯМР 1H спектри 1a-f та 2a-f, розчинених в DMSO-d6 або в CDCl3, були записані з використанням спектрометру Varian Mercury VX-200 з резонансною частотою 200 MHz. У всіх спектрах 1Н ЯМР хімічні зсуви були виміряні у відношенні до залишкових протонів в дейтерованому розчиннику та відносно сигналу ТМС.
Таблиця
Дані спектрів ЯМР 1Н сполук 1-2 у розчинах ДМСО-d6 та CDCl3
	№


	Бруто-формула
	R
	Хімічні зсуви сигналів прото​нів у спектр

ЯМР 1Н (δ-шкала, м.д.)
	Вихід,%

	
	
	
	ДМСО-d6
	CDCl3
	

	1a
	C16H15N3O3S
	4-NO2
	1.49-1.88 (4H, m); 2.52-2.83 (4H, m); 7.49 (1H, s, NH); 7.81 (1H, s, NH); 8.11 (2H, d 3J=8.9 Hz); 8.32 (2H, d, 3J=8.9 Hz); 8.60 (1H, s)
	1.67-2.00 (4H, m); 2.75 (2H, m); 2.97 (2H, m); 5.68 (1H, bs, NH); 7.94 (2H, d 3J=8.9 Hz); 8.33 (2H,d 3J=8.9 Hz); 8.45 (1H,s)
	94(97)

	1b
	C16H15BrN2OS
	4-Br
	1.53-1.93 (4H, m); 2.55-2.82 (4H, m); 7.41 (1H, s, NH); 7.71 (2H, d 3J=8.6 Hz); 7.83 (2H, d, 3J=8.6 Hz); 7.90 (1H, s, NH); 8.48 (1H, s)
	1.67-1.96 (4H, m); 2.73 (2H, m); 2.97 (2H, m); 5.67 (1H, bs, NH); 7.39-7.79 (4H, m); 8.35 (1H, s); 8.58 (1H, bs, NH)
	92(95)

	
	
	
	
	
	

	
	
	
	
	
	


Спектри ЯМР 1Н 2-(бензиліденаміно)тиофен-3-карбоксамідів у ДМСО-d6 та CDCl3
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