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AB INITIO ИССЛЕДОВАНИЯ E2 И SN2 РЕАКЦИЙ ФТОР-АНИОНА  
С ХЛОРЦИКЛОАЛКАНАМИ. 
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Резюме 
Используя квантово-химический расчет методом ab initio (6-31(+)G*//HF/6-31(+)G*) изучены Е2 и SN2 реакции на примере 

взаимодействия F- c хлорциклопропаном и хлорциклобутаном. Были локализованы переходные состояния Е2(анти), Е2(син) и SN2 процессов. 
Найдено, что в хлорциклопропане барьер син-элиминирования всего лишь на 3.5 ккал⋅моль-1 выше барьера анти-элиминирования, тогда как для 
хлорциклобутана эта разница составляет 8.09 ккал⋅моль-1. Эти величины существенно меньше, чем в случае хлорциклопентана (∆Еанти-
син=13.8 ккал⋅моль-1) и хлорциклогексана (18.7 ккал⋅моль-1). Таким образом, при уменьшении размера цикла энергетическая разница между 
Е2(анти)- и Е2(син)-путями значительно уменьшается. В то же время, энергетическая разница между SN2 и Е2(анти) процессами в этом ряду 
соединений меняется в обратном порядке. 
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