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В процессе взаимодействия щелочных растворов 1,3-диметил-2-(гидроксимино-

метил)имидазолий йодида с активированными эфирами кислот углерода, фосфора и 

серы ключевым интермедиатом, определяющим структуру продуктов реакции, является 

тетраэдрический промежуточный продукт С (см. схему 1). 

 

 
 

С использованием программного пакета Gaussian 09 было выполнено 

моделирование механизма данной реакции, проанализированы структурные и 

энергетические параметры интермедиата С для наиболее часто используемых кислотных 

остатков. Молекулярная структура исследуемых соединений рассчитана с использованием 

подхода DFT (функционал B3LYP; базисный набор 6-31+G(d)). Конъюгационные и 

гиперконъюгационные взаимодействия учитывались путем проведения расчетов в 

программе NBO 5.0. 

На примере интермедиата С (при X = P) рассчитаны полные энергии всех 

участников процесса для реакционных маршрутов А и В (схема 2, 3) и ∆ Е (разница 

между энергиями продуктов и исходных веществ). Полученные данные наглядно 

свидетельствуют о том, что оба маршрута являются термодинамически возможными. 
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