
 
 

КВАНТОВОХИМИЧЕСКОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ УСТОЙЧИВЫХ КОНФОРМА-
ЦИЙ В СУЛЬФИДЕ, СУЛЬФОНЕ И ИЗОМЕРНЫХ СУЛЬФОКСИДАХ 1-
(ТИЕТАНИЛ-3)-2-ХЛОРБЕНЗИМИДАЗОЛА. 
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Понимание конформационных переходов для N,S-содержащих гетероциклов яв-
ляется необходимым условием комплексных исследований, поскольку они пред-
ставляют большой фармакологический интерес. В этой связи нами проведены кван-
товохимические расчёты некоторых новых производных бензимидазола: 1-
тиетанил-3)-2-хлорбензимидазола 1, его окисленных форм транс-, цис- 1-(1-
оксотиетанил-3)- 2а, 2б и 1-(1,1-диоксотиетанил-3)-2-хлорбензимидазола 3. 
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Вычисления проведены на основе полуэмпирических (АМ1) и эмпирических 

расчётов (3-21G) в рамках пакета HyperChem 6.0 (2000). Проведённые вычисли-
тельные эксперименты показали, что в данной системе конформационные переходы 
связаны с вращением тиетанового и хлоримидазольного фрагментов друг относи-
тельно друга. Определены геометрические параметры их оптимизированных струк-
тур. Найдены энергии переходных состояний между конформерами и вычислены 
барьеры вращения.  

Установлено, что из двух изомерных сульфоксидов более предпочтительным  
является цис-стереоформа 2б, так как расчётная энергия последнего для самого ус-
тойчивого конформера ниже по сравнению с таковым для изомера 2а. Этот резуль-
тат подтверждается экспериментальными данными. Так, в спектрах ЯМР 1H и 13С 
мольное соотношение цис- и транс-изомеров составляет 2:1.  
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