Молекулярная структура и конформационный анализ 3-метил-3-силатиана на основе методов газовой электронографии и квантово-химических расчетов
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Молекула 3-метил-3-силатиана была исследована с помощью газовой электронографии и квантово-химических расчетов различного уровня. Была использована программа Gaussian 03, методы B3LYP, MP2, базисные наборы 6-311G**, cc-pVTZ.

Молекула представляет собой циклогексан, в котором атомы углерода в 1 и 3 положениях замещены на атомы S и Si, а также при атоме кремния есть заместитель - группа CH3, которая может находиться в двух положениях относительно цикла: экваториальном и аксиальном. При этом сам цикл имеет структуру несколько искаженного «кресла».
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Относительные энергии и энергии Гиббса 3-метил-3-силатиана по данным газовой электронографии и квантово-химических расчетов представлены в таблице. Расчеты методом B3LYP и MP4 предсказывают преобладание в паре конформера 1-eq, а расчеты методом MP2- конформера 1-ax. По результатам эксперимента наиболее стабильным является конформер 1-ax, состав пара при 270 К составляет 1-eq:1-ax=41(9):59(9) при относительной энергии Гиббса 0.17(17) ккал/моль.
	Метод/Базисный набор
	КХ
	ЭГ

	
	∆E
	∆G°(298)
	xeq : xax
	∆G°(270)

	
	1-eq
	1-ax
	1-eq
	1-ax
	
	1-eq
	1-ax

	B3LYP/6-311G**
	0
	0.06
	0
	0.19
	59:41
	41(9):
59(9)
	0.17

(17)
	0

	B3LYP/cc-pVTZ
	0
	0.05
	0
	0.17
	59:41
	
	
	

	MP2/6-311G**
	0.16
	0
	0.11
	0
	44:56
	
	
	

	MP4/6-311G**//MP2/6-311G**
	0
	0.23
	–
	–
	–
	
	
	

	MP2/cc-pVTZ
	0.38
	0
	0.31
	0
	38:62
	
	
	

	MP4/cc-pVTZ//MP2/cc-pVTZ
	0
	0.13
	​​–
	–
	–
	
	
	

	CCSD(T)/6-311G**//MP2/6-311G**
	0
	0.13
	​​–
	–
	–
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