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In unseren frijheren Mitteilungen/l'2/ wurde iiber die thermische Spaltung
von 2-@-/2,6-Di-R-phenoxy/~ithyl-amino~5-methyl~3H~pyrimidon~4 /III, R=H, CHB’ c1/
berichtet, bei der unter dem Austritt von 2,6-Di-R-phenol 2,3-Dihydro-6-methyl=-
imidazo/1,2-a/pyrimidin-7/1H/~-on /IV/ und 2,3-Dihydro-6-methyl-imidazo/l,2-a/pyri-
midin-5/1H/-on /V/ entstanden. Die Bildung und thermische Zergetzung von III trat -
von der Gruppe R abhiéngend - bei verschiedenen Temperaturen ein. Im Falle von R=H,
CH3, bzw. Cl, fiihrte die Reaktion von I mit II bei 180, 170, bzw. 135 Co zu III, widh-

rend bei um 20-40 C° hiheren Temperaturen ein Gemisch von IV, V und VI entstand.
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Wurde ein #quimolares Gemisch von I und II /R=Cl/ 4 Stunden lang auf 220 c®
erhitzt, so isolierten wir durch SZulenchromatographie neben IV, V und VI ein weite-
res Produkt /"A"/, dessen Bruttoformel sich gemiéss dem Massenspektrum als 012H13N502
ergab, Wir setzten voraus, dass "A"™ sich bei der Reaktion des aus dem, durch eine
intramolekulare N-Alkylierung aus III entstandenen IV oder V mit einem weiteren Mo-
lekiil I gebildet hat. Diese Voraussetzung wurde auch von der Tatsache unterstiitzt,
dass beim Erhitzen von III /R=Cl/ zwischen 150 und 240 C°, nur IV, V und VI isoliert
werden konnte, wdhrend aus dem Hquimolaren Gemisch von III /R=Cl/ und I bei 240 c®
neben IV, V und VI "A" und eine weitere Substanz "B" eantstand, welche geniss dem
Massenspektrum ebenfalls die Bruttoformel C12H13N5O2 besitzt. Letztere Verbindung
entstand vermutlich auf demselben Wege, als "A", aber aus dem anderen Imidazo-pyri-
midin /IV oder V/.

I 4+ III] e=—e» IV + V 4+ VI + A + B /C12H13N502/ .
Schmp. 368370 C

Im NMR-Spektrum von "A" erscheinen 3 Singulette bel 4= 2,05 ; 4,35 ; und 7,65 ppm,
deren Intensitit im Verhidltnis von 3:2:1 steht. Dieses Spektrum ldsst fiir "A" die
Strukturen IX oder X zu, da bei d= 2,05 ppm die beiden Methyl-Gruppen, bei J: 4,35
ppm die vier Hquivalenten Protone des Dihydro-imidazolringes, und bei d‘: 7,65 ppm
die beiden Protone des Pyrimidons erscheinen. Das NMR-Spekirum der mit "A" vermut-
lich isomeren, und mit einer der beiden Strukturen IX und X dargestellten Verbindung
“B" konnte leider wegen ihrer geringen Luslichkeit nicht ausgewertet werden.

Weder "A", noch "B" konnte acetyliert werden, was mit den vorausgesetzten
Strukturen IX, bzw., X im Einklang ist.

Das UV-Spektrum von "A" /"ma.xz 245 nm /e¢= 15 200/, 304 nm /&= 18 150/ ;
’\min= 223 nm /&= 8 570/, 256 nm /€= 8 200/ / entspricht dem von vir’¥/
dessen der Verbindung die Struktur X zugeordnet werden konnte, wonit die hohe Karbo-

s auf Grund

nylfrequenz bei 1685 cm_l im IR-Spektrum gut zu erkliren war.
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Das UV-Spektrum von "B" /“max= 225 nm /€= 21 680/, 235 nm /&€= 21 080/
Schulter, 277 nm /€= 14 800/ und 304 nm /&= 9 500/ Schulter ; Almin= 265 nm /&= 14 400//
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entsprach weder dem von VII, noch dem von VIII/Z/. und kann vielmehr als die {iberla-
gerung von diesen beiden aufgefasst werden. Diese Talsache kann mit der Strukturfor-
mel IX, wo beide Chromophor-Systeme vorhanden sind, gedeutet werden. Mit dieser
Struktur steht librigens auch die Frequenz der Dublett-Karbonylbande bei 1660 und
1685 en~t im IR-Spektrum im Einklang.

Um obenstehendes zu unterstiitzen, wurde durch die Reaktion von IV, bzw. V
wit I, IX, bzw, X synthetisiert, welche - unserer Erwartung entsprechend - mit "B"

und MA" identisch waren.
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Wir mochten Herrn Dr. P. Sohdr fiir die IR- und NMR-, Herrn J. Liptdk fir
die UV~ und Herrm Dr. J., Tamids /Laboratorium fiir Strukturchemische Untersuchungen
der Ungarischen Akademie der Wissenschaften/ fiir die MS-Aufnahmen und die wertvolle

Hilfe bei der Auswertung, Dank sagen.
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