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Введение. Использование методов вычислительной химии сокращает время и затраты 

на эксперименты, позволяя лучше понять механизмы химических реакций. Медьорганические 

соединения играют огромную роль в органическом синтезе как алкилирующий реагент, 

несмотря на некоторые недостатки, такие как низкая растворимость в инертных средах и 

неустойчивость при высоких температурах. Серосодержащие гетероциклические соединения, 

хоть и менее изучены, но привлекают все больше внимания в фармацевтике, агрохимии и 

материаловедении. Внедрение методов вычислительной химии в исследования по 

медьорганической химии и изучению серосодержащих гетероциклических соединений 

представляет собой возможность для получения новых знаний и оптимизации процессов 

синтеза новых материалов. 

 

Основная часть. С помощью методов вычислительной химии были поставлены 

следующие задачи: 

1. Определение механизмов реакции: Выявление возможных молекулярных 

механизмов, включая промежуточные комплексы и переходные состояния. 

2. Определение термодинамических и кинетических параметров, таких как энергия 

активации и константы скорости, для понимания скорости реакции и условий её 

протекания. 

3. Валидация результатов: Сравнение результатов моделирования с 

экспериментальными данными для проверки и подтверждения достоверности и 

применимости используемых методов. 

В результате проведенной работы с использованием методов вычислительной химии 

была показана нестабильность одного из интермедиатов в предложенном авторами механизме. 

В настоящее время мы продолжаем работу по определению правильного механизма реакции. 

 

Выводы.  

Исследования с использованием методов вычислительной химии показали, что 

молекула в цепочке химических реакций нестабильна. В настоящее время ведутся работы по 

определению правильного механизма для каждой реакции в этой цепи. 
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