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SUMMARY

The interaction of zinc ions with m-cresolphthalexon S, one of the triphenylmethane dyes, has been investigated. The two complex compounds 
have been identified, which differ in their existence domain, light absorption spectra, a ratio of reaction components, and other characteristics; 
they also exist at different pH values of 5 and 7. The formation of Complex I is accompanied by a bathochromic effect and that of Complex II is 
attended by a hypsochromic effect. The causes of the observed color reactions are discussed. The investigators have established the simplest 
metal/reactant ratios, molar light absorption coefficients, and stability constants of the complex compounds zinc and m-cresolphthalexon S. The 
composition of the complexes has been established by stoichiometric point, molar ratio, and isomolar series methods. The chemistry of the forma-
tion of Complex I has been determined using the graphical design method; a diagram of its formation is given.

Key words: complexation, spectrophotometry, zinc, m-cresolphthalexon S.

REFERENCES

1. Bulatov M.I., Kalinkin I.P. Practical Manual on the photometric and spectrophotometric methods of analysis, Leningrad: Chemistry, 1976: 194–
196 (in Russian).

2. Karibyanz M.A., Cherkesov A.I., Alykov N.M. The study of the chemistry of the interaction of scandium with m-krezolftaleksonom S, 
Analiticheskay chimia, T. XXVП, Vol. 10, Nauka, 1972: 1945–1951 (in Russian).

3. Komar N.P. Determination of the molar ratio of maturity and equilibrium constants of colored compounds. Uchenye zapiski, T.37, Trudy NII Chimii 
Charkovskogo gosuniversiteta, 8, 1951 (in Russian).

4. Kotton Ph., Yilkinson J. Advanced Inorganic Chemistry, Moscow: Mir, Part 2, red. М.Е. Dyatkinoy, 1969: 494 (in Russian).
5. Nazarenko V.A. Determination of interaction chemistry of multivalent metal ions with the organic reagents. Organic reagents in the analyze. 

Proceedings of the Commission on Analytical Chemistry, 1969. Val. 16: 3–15 (in Russian).
6. Ryzhkov V.N., Cherkesov A.I. Study of the structure of complexes of gallium ftaleksonami by MO LCAO, Phtalexony, Saratov, ed. prof. A.I. 

Cherkesova, 1970: 56–68 (in Russian).
7. Cherkesov A.A. Determination of the composition of complexes by the steichiometric point method. Journal of Inorganic Chemistry, 1976; 16: 

19–71 (in Russian).

*E-mail: nkoutina@rambler.ru 

Охарактеризована молекулярная структура дегидратированной 
циклической формы 2-фенэтилдитиокарбамоилуксусной кислоты 
(Ц-ФЭТ), полученной при нагревании ФЭТ до 150° С. На основании 
изучения ИК-спектров субстанций ФЭТ и Ц-ФЭТ предложен тест на 
определение их подлинности. 

Ключевые слова: 2-фенэтилдитиокарбамоилуксусная кислота 
(ФЭТ), дегидратированная циклическая форма ФЭТ (Ц-ФЭТ), 
ИК-спектры, подлинность.

И
зотиоцианаты – большая группа природ-

ных соединений, содержащихся в рас-

тениях семейства крестоцветных, среди предста-

вителей последнего – брокколи, цветная капуста 

и т.д. Некоторые изотиоцианаты, например фен-

этилизотиоцианат, могут ингибировать канцероге-

нез и образование опухолей [1]. Ранее была изучена 

растворимость субстанции ФЭТ в различных рас-

творителях, в результате чего получена кинетиче-
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ская кривая ее растворения в 0,1М растворе хлори-

стоводородной кислоты [2]. 

При нагревании ФЭТ теряет воду и переходит в 

дегидратированную циклическую форму (Ц-ФЭТ) 

[3]. Практически полное превращение наблюдается 

при температуре 150°С (рис. 1, 2). Пространственное 

строение субстанции Ц-ФЭТ подтверждено прямым 

рентгеноструктурным исследованием молекулярной 

и кристаллической структуры, которое проведено в 

Институте органической химии им. Н.Д. Зелинского 

РАН (рис. 3). Оба соединения, и ФЭТ, и Ц-ФЭТ, яв-

ляются фармакологически активными веществами, в 

организме животного и человека метаболизируют в 

фенэтилизотиоцианат. 

Цель настоящего исследования – изучение ИК-

спектров поглощения в области 400–4000 см-1 суб-

станций ФЭТ и Ц-ФЭТ для разработки теста на под-

линность.

Экспериментальная часть
В работе использованы образцы кристаллических 

субстанций ФЭТ и Ц-ФЭТ с содержанием основно-

го вещества 98,5 и 99,0% соответственно. Получали 

субстанцию ФЭТ известным методом при взаимо-

действии первичного амина с сероуглеродом в при-

сутствии основания, субстанцию Ц-ФЭТ – при на-

гревании ФЭТ до 150° С.

ИК-спектры поглощения субстанций ФЭТ и 

Ц-ФЭТ записывали в области 400–4000 см-1 на 

инфракрасном Фурье-спектрометре Spectrum BX. 

Использовалась методика прессования образ-

цов с бромидом калия. Отнесение характеристи-

ческих частот проведено на основании сравнения 

спектров субстанций ФЭТ и Ц-ФЭТ с учетом из-

вестных обычных интервалов основных характе-

ристических частот в спектрах органических сое-

динений [4].

Сравнение полученных ИК-спектров поглоще-

ния (рис. 4, 5) показало, что спектры субстанций 

ФЭТ и Ц-ФЭТ специфичны для каждой субстанции 

и существенно различаются, что позволяет рассма-

тривать их для доказательства подлинности ФЭТ и 

Ц-ФЭТ. В ИК-спектре Ц-ФЭТ отсутствует полоса 

поглощения валентных колебаний связи NH, при-

сутствующая в ИК-спектре ФЭТ с максимумом 

при 3350 см-1 , поскольку Ц-ФЭТ уже не имеет этой 

связи. Полоса валентных колебаний карбонильной 

группы υ (С=О) сохраняется при переходе от спек-

тра ФЭТ к спектру Ц-ФЭТ, хотя и несколько сме-

щается в высокочастотную область (см. таблицу). 

Частоты валентных колебаний связей CH арома-

тического цикла и метиленовых групп в целом из-

меняются несущественно при переходе от спектра 

ФЭТ к спектру Ц-ФЭТ. Широкую полосу средней 

интенсивности области ~2800–3100 см-1 в спектре 

ФЭТ, на которую налагаются полосы υ (СH) ва-

лентных колебаний связей CH, можно отнести к 

валентным колебаниям υ (ОH) связей ОН, вовле-

ченных в водородные связи с участием карбониль-

ной группы. Полосы валентных колебаний υ (С=S) 

двойных связей С=S в спектрах органических со-

единений обычно лежат в области ~1050–1200 

см-1 [3]. В ИК-спектрах ФЭТ и Ц-ФЭТ к υ (С=S) 

предположительно отнесены интенсивные поло-

сы около 1160–1200 см-1 (см. таблицу). Многочис-

ленные резкие полосы в области ~1600 – 400 см-1 

в спектрах ФЭТ и Ц-ФЭТ относятся к сложным 

Рис. 1. Схема перехода ФЭТ (I) 
в Ц-ФЭТ (II) при нагревании

150°С
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Рис. 2. Температурный режим термического 
превращения субстанции ФЭТ в Ц-ФЭТ
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Рис. 3. Молекулярная структура Ц-ФЭТ – 
дегидратированной циклической формы 

2-фенэтилдитиокарбамоилуксусной кислоты



ФармацияФармация

Фармацевтическая химия и фармакогнозия

18 №4, 2015ФармацияФармация

валентно-деформационным 

колебаниям молекул. Их точ-

ное отнесение затруднительно, 

так как они образуют сложный 

спектральный профиль, харак-

теризующий в целом специфи-

ку спектра каждой субстанции 

ФЭТ и Ц-ФЭТ.

Таким образом, на основа-

нии проведенных исследований 

можно предложить тест на иден-

тификацию субстанций ФЭТ и 

Ц-ФЭТ (определение подлин-

ности) в следующей формули-

ровке: «ИК-спектры поглоще-

ния субстанций ФЭТ и Ц-ФЭТ, 

полученные с использованием 

методики прессования образ-

цов препаратов ФЭТ и Ц-ФЭТ 

с бромидом калия, в области 

400–4000 см-1 по положению и 

относительной интенсивности 

полос поглощения должны со-

впадать со спектрами эталон-

ных образцов субстанций ФЭТ 

и Ц-ФЭТ».

Выводы
1. Охарактеризована моле-

кулярная структура дегидрати-

рованной циклической формы 

2-фенэтилдитиокарбамоилук-

сусной кислоты (Ц-ФЭТ).

2. Разработан тест на иден-

тификацию (определение под-

линности) субстанций ФЭТ и 

Ц-ФЭТ с применением метода 

ИК-спектроскопии. 
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ВОЛНОВЫЕ ЧИСЛА НЕКОТОРЫХ 
ХАРАКТЕРИСТИЧЕСКИХ ПОЛОС ПОГЛОЩЕНИЯ 

В ИК-СПЕКТРАХ СУБСТАНЦИЙ ФЭТ И Ц-ФЭТ

Субстанция
Волновые числа, см-1

υ (NH) υ (C=O) υ (CH) υ (OH) υ (C=S)

ФЭТ 3350 1714
3066; 3025; 

2941; 2706; 2594
~2800 – 3100 широкая 

сложная полоса
1201; 
1191

Ц-ФЭТ –
1737; 
1726

3061; 3020; 
2966; 2948; 2915

– 1161

Рис. 4. ИК-спектр поглощения субстанции ФЭТ 
(прессовка с бромидом калия)

Рис. 5. ИК-спектр поглощения субстанции Ц-ФЭТ – 
дегидратированной циклической формы ФЭТ
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SUMMARY

The compounds 2-phenethyldithiocarbamoyl acetic acid (PET) and its dehydrated cyclic form (C-PET) belong to a group of isothiocyanates, nat-
ural compounds that can inhibit carcinogenesis or tumorigenesis. 

Analysis of the infrared absorption spectra of PET and C-PET samples showed their specificity for each substance. The spatial structure of C-PET 
substance has been confirmed by a direct X-ray structural study of its molecular and crystal structure. The spectral characteristics obtained could 
characterize the molecular structure of C-PET, Relying on an investigation of the infrared spectra of PET and C-PET substances, the authors have pro-
posed a test to determine their identity. 

Key words: 2-phenethyldithiocarbamoyl acetic acid (PET), dehydrated cyclic form of PET (C-PET), infrared spectra, identity.
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Методом высокоэффективной жидкостной хроматографии обна-
ружено 25 фенольных соединений в цветках хамедафны прицвет-
ничковой, из которых идентифицировано 16. Среди них доминиро-
вали гидроксикоричные кислоты (до 1/3 от общей суммы выявлен-
ных веществ), представленные о-кумаровой, феруловой, коричной, 
хлорогеновой, неохлорогеновой, изоферуловой и цикориевой кис-
лотами.

Ключевые слова: хамедафна прицветничковая, Chamaedaphne 
calyculata (L.) Moehch, цветки, высокоэффективная жидкостная 
хроматография, фенольные соединения

Х
амедафна прицветничковая (Chamaedaphne 

calyculata (L.) Moehch) семейства вереско-

вых (Ericaceae) – вечнозеленый кустарник, произ-

растающий на обширных территориях в тундре, на 

моховых болотах, в сырых заболоченных лесах, по 

берегам рек и водоемов, на гольцах гор в умеренной 

зоне европейской и азиатской частей Российской 

Федерации [3, 5]. Ее цветущие олиственные побеги 

находят применение в народной медицине; из сы-

рья растения приготовляют успокаивающие, про-

тивосудорожные, болеутоляющие, мочегонные и 

антисептические средства [5]. Наличие определен-

ных биологических свойств растения подтвержде-

но при фармакологических исследованиях [1]. Хи-

мическое изучение хамедафны только начинается. 

Ранее были изучены вещества первичного обмена 

растения [2, 6]. Необходимо получить данные о со-

держащихся в хамедафне прицветничковой веще-

ствах вторичного обмена (в частности, о фенольных 

соединениях), обладающих различными биологи-

ческими свойствами, которых пока явно недоста-

точно.

Цель исследования – изучение фенольных сое-

динений цветков хамедафны прицветничковой ме-

тодом высокоэффективной жидкостной хроматогра-

фии (ВЭЖХ).

Экспериментальная часть
Объектом исследования служили цветки расте-

ния, собранные в мае 2012 г. в окрестностях пос. Не-

красовское Ярославской области.

Для проведения анализа около 2,0 г (точная наве-

ска) сырья, измельченного до размера частиц, прохо-

дящих сквозь сито с диаметром отверстий 2 мм, по-

мещали в колбу вместимостью 100 мл, прибавляли 20 

мл 70% этилового спирта, выдерживали на кипящей 

водяной бане в течение 1 ч, охлаждали, фильтровали 

через бумажный фильтр в мерную колбу объемом 25 

мл и доводили 70% этиловым спиртом до метки (ис-

следуемый раствор). Одновременно готовили 0,02% 

спиртовые растворы сравнения следующих природ-

ных соединений: флавоноидов – кверцетина, гипе-
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