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Реакция бензилов с мочевинами в основных средах (реакция Бильца) приводит к трем типам важных биологически активных веществ – гидантоинов, гликолурилов и бензгидрилмочевин [1-6]. Детальное понимание механизмов этих, многостадийных параллельных и последовательных превращений позволит  селективно направлять реакцию к получению тех или иных продуктов.  

Мы препаративно (ВЭЖХ, ГХ-МС, ЯМР) исследовали динамику образования и превращений целевых и некоторых промежуточных продуктов реакций бензилов с мочевинами RNHCONH2 (R=H, Me, Ph, CHPh2) в растворах оснований в EtOH и ДМСО. Показано, что предшественниками бензгидрилмочевин являются почти неизвестные уреидокислоты Ph2CHNHCON(R)COOH и Ph2C(NHCONHR)-COOH.
Проведено квантово-химическое моделирование разных маршрутов реакции методом DFT-b3lyp-6-31+g(d,p) в неполярной среде и в водном растворе (метод СРСМ). Стадии реакций с участием воды и гидроксил-аниона вычислены с использованием в качестве реагентов водных кластеров [(H2O)8, (H2O)9, (H2O)9-анион]. Найдены соответствующие переходные состояния и построен профиль поверхности изменения потенциальной энергии (ППЭ). Лимитирующей стадией во всех случаях является внутримолекулярная анионная миграция фенильного ядра в циклических и линейных интермедиатах с фрагментом PhC(=NCONHR)-CPh(OH)(O-). Данная миграция качественно сходна с известной «бензиловой перегруппировкой», механизм которой квантово-химически исследован в работе [7].
Определено влияние среды и строения мочевин на направления реакций. В результате данного исследования впервые появилась возможность целенаправленного получения полезных продуктов в реакции бензилов с мочевинами.  
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