КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ РЕАКЦИИ ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ АМИНОБЕНЗОЙНЫХ КИСЛОТ С АЛИФАТИЧЕСКИМИ АЛЬДЕГИДАМИ
С УЧЕТОМ ЭФФЕКТОВ СОЛЬВАТАЦИИ
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Азометины, или основания Шиффа, достаточно легко получаются реакцией конденсации азотсодержащих соединений (аммиак, амины, нитросоединения, нитрилы, оксимы) с кислородсодержащими веществами (альдегиды, кетоны, спирты) и представляют огромный интерес, как объекты исследования.
Ранее нами было проведено изучение маршрута и переходных состояний реакции образования оснований Шиффа при взаимодействии пропаналя с аминобензойными кислотами методам HF/6-31G (HyperChem [1]). В результате проведенных расчетов было установлено, что реакция взаимодействия пропаналя и аминов идет через два переходных состояния: ПС1 и ПС2 и приводит к образованию аддукта азометина и воды (схема). Рассчитанные активационные барьеры оказались завышены, что объясняется проведением расчетов в газофазном приближении.
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В данной работе решалась задача изучения реакции образования азометинов с учетом эффектов растворителя (HF/6-31G) с использованием континуального подхода РСМ (Polarizable Continuum Model) [2, 3] программы PCGAMESS7.1 [4, 5].

Получены энергетические, электронные и геометрические характеристики молекулярных комплексов и переходных состояний исследуемых объектов с учетом растворителя (этанола). Учет сольватации приводит к понижению высоты активационных барьеров реакции, подтверждается возможность проведения реакции образования азометинов уже при комнатной температуре.
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