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 МАТЕРИАЛЫ КОНФЕРЕНЦИЙ 
OpenFOAM – свободно распространяемый ин-

струментарий вычислительной гидродинамики 
для операций с полями (скалярными, векторными 
и тензорными). OpenFOAM позволяет решать полные 
уравнения с различными условиями, которые, обыч-
но, не возможно решить аналитически, но становится 
возможным с помощью OpenFOAM. Для этого необ-
ходимо построить 3D-модель расчетной области, на-
пример, в программе КОМПАС-3D или же AutoCAD. 
После построения расчетной области строим расчет-
ную сетку, что возможно сделать с помощью утилиты 
snappyHexMesh (рисунок 2). С помощью одного из 
решателей используем полученную расчетную сетку 
для вычисления полей скоростей и давлений (рисунок 
2) в перерабатываемом материале.
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В последнее время внимание многих исследо-
вателей приковано к химии адамантил содержащих 
соединений. Некоторые производные содержащие 
адамантильный фрагмент используются в качестве 
лекарственных препаратов (римантадин, мемантин 
и др.). Исследование 1,3-дизамещённых мочевин, со-
держащих в своём составе адамантильную группу, 
является актуальным благодаря проявляемой высокой 
ингибирующей активностью по отношению к рас-
творимой эпоксигидролазе человека. Ингибирование 
этого фермента создает положительные предпосылки 
для подавления воспалительного процесса, вызван-
ного образованием продуктов метаболизма. Среди 
широкого спектра ингибиторов эпоксигидролазы наи-
большую активность показали адамантилсодержащие 
1,3-дизамещенные мочевины, общей формулы: Аd1-
NHC(O)NH-R [1-3].

В нашей работе была синтезирована N-(3,5-
диметиладамант-1-ил)-2-тозилгидразин-1-карбокса-
мид мочевина имеющая в своей структуре одну мо-
чевинную группу. Наличие в молекуле мочевины 
вторичной аминогруппы может повысить ингибиру-
ющую активность данного соединения. Для изоци-
анатов характерна реакции нуклеофильного присо-
единения. В ходе реакций присоединения нуклеофил 
(4-метилбензолсульфонилгидразин) атакует по ме-
сту полного или частичного положительного заряда 
на электрофиле т.к. имеет неподеленную электрон-
ную пару у атома азота [4].

В качестве исходных соединений для получения 
целевого продукта использовали 1-изоцианато-3,5-
диметиладамантан полученный по методике [5], 4-ме-
тил-бензолсульфонилгидразин которые является ком-
мерчески доступными продуктом.

Реакцию получения N-(3,5-диметиладамант-
1-ил)-2-тозилгидразин-1-карбоксамида проводили 
в диметилформамиде (ДМФА) при температуре 15-
25°C, при молярном соотношении реагентов 1:1. Ре-
акционную смесь перемешивали в течение 4 часов 
после чего в реакцию добавляли дистиллированную 
воду и смесь перемешивали ещё 30 минут. Выпавший 
кристаллический осадок отфильтровывали, промы-
вали водой и этилацетатом. Полученное твердое ве-
щество сушили в вакууме. Образующееся вещество 
плохо растворимо в ДМФА, что облегчало ее выде-
ление и очистку. Выход продукта после очистки со-
ставил 96 %. Идентификацию состава и строения по-
лученного соединения доказывали с помощью ЯМР 
1Н-спектроскопии и масс-спектрометрии.

Работа выполнена при финансовой поддержке гранта 
Президента Российской Федерации для молодых кандида-
тов наук (проект № МК-5809.2015.3).
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В последнее время большое внимание уделяется 
1,3-дизамещенным мочевинам, имеющим в своем со-
ставе одну или две адамантильные группы. Интерес 
к подобным соединениям вызван не только благодаря 
их биологической активности, но и возможностью ис-
пользовать диадмантил содержащие мочевины в каче-
стве мономеров для циклодекстриновых супрамоле-
кулярных полимеров [1].

Адамантилсодержащие 1,3-дизамещенные моче-
вины обладают высокой ингибирующей активностью 
в отношении растворимой эпоксигидролазы (sEH) 
человека. Размер адамантильного радикала совпадает 
с размером полости активного центра фермента, по-
этому наличие в составе мочевины адамантильного 


