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Для расширения круга тестируемых объектов ме�
тодом количественного определения эффективнос�
ти органических превращений оценены эффектив�
ности синтезов фенилглицина, аланина, валина и
фенилаланина в зависимости от изменения струк�
турной сложности исходных соединений и конеч�
ных продуктов, условий и результатов проведения
реакций. Тестовый вариант метода доступен по ад�
ресу http://chemrcc.bashedu.ru/. В целом результа�
ты оценки экспертов и расчетная оценка (по фор�
муле EOS 2) приводят к близким результатам,
следовательно, наш подход и разработанную фор�
мулу можно использовать при оценке эффективно�
сти синтезов α�аминокислот и их производных.

Ключевые слова: аланин; валин; количественная
оценка; оценка эффективности; расчетная оценка;
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To expand the range of tested objects by quantitative
determination of the efficiency of organic
transformations, the effectiveness of the synthesis of
phenylglycine, alanine, valine and phenylalanine was
evaluated depending on the change in the structural
complexity of the starting compounds and final
products, the conditions and results of the reactions.
A test version of the method is available
at http://chemrcc.bashedu.ru/. In general, the results
of the expert assessment and the calculated assessment
(according to the EOS 2 formula) lead to similar
results, therefore, our approach and the developed
formula can be used to assess the effectiveness of the
syntheses of α�amino acids and their derivatives.

Key words: alanine; amino acid syntheses, estimated
estimate; evaluation of effectiveness; expert
assessment; phenylalanine; phenylglycine;
quantification; structural complexity; valine.

Такая важная область органического синте�
за, как тонкий органический синтез (ТОС) вклю�
чает в себя огромное число органических соедине�
ний: лекарственных препаратов, красителей, хи�
мических добавок, пестицидов, поверхностно�ак�
тивных веществ, синтетических ферментов и т. д.
Безусловно, получение каждого продукта ТОС
является сложным многостадийным процессом.
Однако, благодаря успешному развитию органи�
ческого синтеза и работе органиков�синтетиков,
почтидля каждого продукта ТОС существует не�
сколько способов синтеза. Но отсутствие методов
количественной оценки эффективности органи�
ческих превращений не позволяет сравнивать
синтезы одного и того вещества между собой. По�
этому разработка удовлетворительного метода ко�
личественной оценки схем органического синтеза,

позволяющего объективно сравнивать различные
схемы синтеза одного и того же соединения между
собой, является актуальной задачей. Для решения
данной задачи разработан метод количественной
оценки эффективности органических синтезов,
тестовый вариант которого доступен по адресу
http:// chemrcc.bashedu.ru/ 1–3. Ранее данный метод
был апробирован на синтезах низкомолекулярных
биорегуляторов – простагландина PGF2α 4, параце�
тамола, 9�оксо�2E�деценовой кислоты, (–)�менто�
ла 5. Однако на наш взгляд, основываясь на оценке
эффективности синтезов лишь ограниченного ко�
личества соединений, нельзя судить о корректно�
сти данного метода.

Поэтому с целью увеличения количества тес�
тируемых объектов мы оценили методом количе�
ственной оценки эффективности синтезы различ�
ных α�аминокислот, так как α�аминокислоты яв�
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ляются структурной единицей белков, которые, в
свою очередь, составляют основу организма всего
живого.

Материалы и методы исследования

Основываясь на формуле EOS 2:
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где OP – оптическая чистота конечного продукта схе�
мы превращений;

Y – общий выход конечного соединения;
Strr – структурная сложность исходного соедине�

ния;
Strp – структурная сложность конечного продукта;
∆t – диапазон температуры от минимальной до

максимальной температуры, оС;
∆P –диапазон давления от минимального до мак�

симального давления, Па;
τ – общее время всех стадий синтеза, ч;
τ ′ – стандартное время протекания одной стадии

многостадийного синтеза (по умолчанию 1 ч);
N – количество стадий синтеза,

 мы оценили эффективность синтезов Е фенил�
глицина из фенилуксусной кислоты (схема 1 ), бен�
зонитрила (схема 2); аланина из ацетальдегида (схе�
ма 3), ацетонитрила (схема 4 ).

Результаты и обсуждение

В табл. 1 и 2 приведены значения параметров
для каждой стадии синтеза фенилглицина из фе�
нилуксусной кислоты по схеме 1  и бензонитрила
по схеме 2.

Таблица 1
Значения параметров для каждой стадии

синтеза фенилглицина по схеме 1 6

Номер 
стадии t, оС P, атм τ, ч OP,  

доли ед. Y, % 

1 -15 1 0.5 - 
2 -15 1 1.5 0 32.8 

Таблица 2
Значения параметров для каждой стадии

синтеза фенилглицина по схеме 2 7,8

Номер 
стадии 

t,  
оC 

P, 
атм τ, ч OP, доли 

ед. 
Y, 
% 

1 25 1 1 - 
2 50 1 16 - 

75 

3 25 1 4 - 88 
4 65 1 3 - 91 
5 100 1 5 1 98 

Аналогичным образом в табл. 3, 4 приведены
значения параметров для каждой стадии синтеза
аланина по схемам 3, 4.

Таблица 3
Значения параметров для каждой стадии

синтеза аланина по схеме 3 8,9

Номер 
стадии t, оC P,  

атм τ, ч OP, доли 
ед. Y, % 

1 115 145.2 0.17 - 68 
2 100 1 5 1 98 
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Схема 1. Синтез фенилглицина из фенилуксусной кислоты 6

CH2

SOCH3

SCH3

NaH
NaCH

SOCH3

SCH3

С N

C C

H2N

C6H5

SOCH3

SCH3

Ac2O

C SCH3NHAc

C

O

SCH3

CH3OH / H2O, 
      K2CO3

O

OH
HN

O

OH

O

NH2
H2O

(1) (2) (3)

(4)
(5)

Схема 2. Синтез фенилглицина из бензонитрила 7,8
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Таблица 4  
Значения параметров для каждой  

стадии синтеза аланина по схеме 4 7 , 8  

 
Номер 
стадии t, оC P, 

атм τ, ч OP, доли 
ед. Y, %

1 25 1 1 - 
2 50 1 16 - 76 

3 25 1 4 - 87 
4 65 1 13 - 
5 25 1 5.5 - 85 

6 100 1 5 1 98 
 
Синтезы валина из изовалериановой кислоты 

(схема 5 6), 2�метилпропаналя (схема 6 8, 9), изобу�
тилонитрила (схема 7 7,8) и фенилаланина из 3�
фенилгидантоина (схема 8 10), фенилэтаналя (схе�
ма 9 8,9) проанализированы аналогичным образом 
для расчета Е – эффективности их синтезов. 

Далее по формуле EOS 2 вычислены значе�
ния эффективности синтезов Е всех вышеопи�
санных α�аминокислот (табл. 5). 

Синтезы фенилглицина на основе бензо�
нитрила, аланина на основе ацетальдегида, вали�
на на основе 2�метилпропаналя и фенилаланина 
на основе 3�фенилгидантоина имеют наиболь�
шую эффективность, так как в этих синтезах 
 

наибольшая разница в изменениях структурной 
сложности между исходным веществом и про�
дуктом реакции, условия проведения реакций 
максимально приближены к нормальным усло�
виям, оптическая чистота аминокислот равна 
единице и средний выход синтезов аминокислот 
имеет наибольшее значение. 

Таблица 5  
Результаты расчетов эффективности 

синтезов Е  α�аминокислот 
 

Схемы синтезов  
аминокислот на основе 

Е по формуле 
EOS 2 

Фенилглицин 
Схема 1 Фенилуксусная 

кислота 
0.1396 

Схема 2 Бензонитрил 0.4233 
Аланин 

Схема 3 Ацетальдегид 0.7791 
Схема 4 Ацетонитрил 0.6212 

Валин 
Схема 5 Изовалериановая 

кислота 
0.1623 

Схема 6 2-Метилпропаналь 0.6551 
Схема 7 Изобутилонитрил 0.5357 

Фенилаланин 
Схема 8 3-Фенилгидантоин 0.2473 
Схема 9 Фенилэтаналь 0.4754 
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Схема 3. Синтез аланина из ацетальдегида 8, 9 
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Схема 4. Синтез аланина из ацетонитрила 7,8 

Таблица 6   
Резуль таты экспертной оценки эффективности схем синтезов α�аминокислот 

 
Фенилглицин Аланин Валин Фенилаланин Эксперты Схема 1 Схема 2 Схема 3 Схема 4 Схема 5 Схема 6 Схема 7 Схема 8 Схема 9

Чибиряев А.М 2 1 2 1 2 3 1 1 2 
Бурилов В.А. 2 1 2 1 2 3 1 1 2 
Боярский В.П. 2 1 1 2 3 1 2 2 1 
Файзуллина Л.Х 2 1 2 1 2 3 1 1 2 

Итог: 8 4 7 5 9 10 5 5 7 
 

Таблица 7  
Результаты расчетов и экспертной оценки синтезов α�аминокислот 

 
Результаты Фенилглицин Аланин Валин Фенилаланин 

Расчетный метод 2>1 3>4 6>7>5 9>8 
Метод экспертной оценки 1>2 3>4 6>5>7 9>8 
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Дальнейшее тестирование формулы (EOS 2)
проводилось методом экспертной оценки. Экс�
перты ранжировали различные синтезы одной и
той же α�аминокислоты в порядке уменьшения их
эффективности, опираясь на свой профессио�
нальный опыт (табл. 6).

Результаты экспертной оценки и расчетного
метода приводят к близким результатам (табл. 7),
что позволяет сделать вывод, что данный метод
может быть использован при оценке эффективно�
сти синтезов α�аминокислот и их производных.

Предлагаемый нами подход открыт для даль�
нейшего развития, а программный продукт пред�
полагает возможность включения в него и других
формул, отличных от предлагаемого нами.
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