
 
 

ПЕРЕХОДНЫЕ СОСТОЯНИЯ ПРИ ИНВЕРСИИ ЦИКЛА 2-МЕТИЛ-1,3-
ДИОКСАНА 

Шорников Д.В., Никитина А.П., Кантор Е.А. 
Уфимский государственный нефтяной технический университет (УГНТУ), г. Уфа   

 
Шорников Д.В. 
Никитина А.П. 

Кантор Е.А. 
УГНТУ 

 

Поиск переходных состояний (ПС) при инверсии цикла молекулы 2-метил-1,3-
диоксана (Ка↔Ке) проведен методом DFT (теория функционала плотности) 
B3PW91 в валентно-расщепленном базисе 6-31G(d,p). В отличие от результатов, 
полученных полуэмпирическим методом АМ1 (софа-5 и ванна-софа-5) [1], ПС 
имеют конформации – софа-4 (S-4) и твист-софа-4 (ТS-4). 
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Рис.1. Схема инверсии цикла молекулы 2-метил-1,3-диоксана 

Лимитирующей стадией инверсии цикла является переход между 
конформациями 1,4-ТВе и Ка. 

Энергия и торсионные углы переходных состояний 

Торсионные углы, град 
Конформация 

ПС КЛ* ЗП* 

Полная 
энергия, 
∆Е, 
ккал/моль 

2-3 3-4 4-5 5-6 6-1 1-2 

ПС1 ТS-4 Envelop -217657.32 3.1 16.2 8.4 -
50.7 73.9 -

49.0 

ПС2 S-4 Between TB 
and Envelop -217656.09 -

31.4 65.3 -
62.8 30.3 2.4 -3.8 

* Соответствие переходных состояний тому или иному конформеру приведено 
по методике Купче-Лукевица (КЛ) [2] и Зефирова-Палюлина (ЗП) [3]. 
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