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Квантово-химическое моделирование помогает решат такие проблемы как 
изучение конфармационных превращений и определение реакционной 
способности. 

Взаимодействие нитробензола с фенилацетонитрилом в спиртах в присутствии 
избытка гидроксидов щелочных металлов приводит к образованию 
фенилцианометиленциклогексо-2,5-диен-1-он монооксима. Выделяемый целевой 
продукт по данным ЯМР 1Н спектроскопии получен в виде смеси син- и анти-
изомеров в соотношении близком 1:1. Квантово-химическим методом (PM3, 
MOPAC 7.0) были смоделированы оба изомера в двух конформациях каждый. 
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Рис.1. Конформеры фенилцианометиленциклогексо-2,5-диен-1-он монооксима 
Наиболее энергетически выгодны «линейные конформеры» для обоих изомеров, 

а сами изомеры близки по энергии, поэтому и образуются в реакции в соотношении 
близком 1:1. 

Значения энергии образования 
Конформеры 1 2 3 4 
Энергия 
образования, 
ккал/моль 

113,46 117,59 113,60 117,48 

 
Анализируя значения энергий ВЗМО «линейных конформаций» наибольшей 

реакционной способностью в реакциях с электрофильными частицами должен 
обладать фенилцианометиленциклогексо-2,5-диен-1-он монооксим 1. 

Значения энергии ВЗМО и зарядов на атомах 
Конформеры 1 3 
Энергия ВЗМО, эВ -8,854 -8,820 
q1 -0,0687 -0,0906 
q2 -0,1063 -0,0904 
q4 -0,0907 -0,1079 
q5 -0,0926 -0,0712 

 
Электрофильное присоединение галогенов (например, брома) возможно по 

наиболее полярной связи. В конформации 1 это связь 1-2, в конформации 2 – связь 
4-5. Таким образом присоединение с большей вероятностью возможно по связи, 
находящиейся в транс-положении к гидроксильной группы. 
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