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Аннотация 

Рассчитаны поверхности потенциальной энергии реакций аммиака и ряда аминосоединений с 
бензоилхлоридом и бензолсульфонилхлоридом в газовой фазе, а также взаимодействия аммиака с 
хлористым бензоилом в воде в рамках континуальной модели растворителя. Показано, что  все реакции 
протекают по согласованному механизму, при этом бензоилирование идет по маршруту с фронтальной 
атакой нуклеофила, тогда как аренсульфонилирование – по пути с изменяющимся углом атаки. 
Неспецифическая сольватация водой снижает энергию активации ацилирования аммиака по 
сравнению с газофазной реакцией. 


