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1. Наименование НИР по гранту
Квантовохимическое исследование механизма образования пиррольного каркаса из алленилпропинилсульфида в среде KOH/N2H4·H2O
2. Структурное подразделение (кафедра, лаборатория) 
Научно-исследовательская часть, Лаборатория квантовохимического моделирования молекулярных систем ФГБОУ ВО «ИГУ»
3. Исполнитель НИР 
Тепляшин Никита Владимирович
(Ф.И.О)

4. Координаты исполнителя НИР 

(телефон, E-mail)

5. Ожидаемые результаты в соответствии с заявленным планом работы 
В рамках комбинированного подхода B2PLYP-D/6-311+G**//B3LYP/6-31+G* с учетом сольватационных эффектов с помощью модели поляризуемого континуума IEF РСМ квантовохимически будет исследовано взаимодействие пропинилтиолят-иона и алленилпропинилсульфида с образованием (1E)-1,2-бис(пропинилсульфанил)пропена и его превращение в N-амино-2-(пропинилсульфанилпропенилсульфанил)-3,5-диметилпиррол под действием пропенил-2-диазена или 2‑диазенилпропен-2-ида в среде KOH/N2H4·H2O. Будут построены реакционные профили всех превращений на пути образования производного N-аминопиррола.
6. Основные полученные научные результаты 
Изучен механизм сборки N-амино-2-(пропинилсульфанилпропенилсульфанил)-3,5-диметилпиррола из пропинилтиолят-иона и алленилпропинилсульфида в среде KOH/N2H4·H2O с детальным конформационным и изомерным анализом продуктов, интермедиатов и переходных состояний на каждой стадии реакции в рамках комбинированного подхода B2PLYP-D/6-311+G**//B3LYP/6-31+G* + PCM (B3LYP/6-31+G*).
В ходе исследования предложен механизм образования производного N‑аминопиррола из алленилпропинилсульфида, пропинтиолят-иона и изопропенилдиазена, и методами квантовой химии рассчитаны термодинамические и кинетические характеристики реакции. Значительная величина барьера (∆G‡ = 36.4 ккал/моль) лимитирующей стадии сборки — присоединения изодиазенилпропенид-иона к пропинильному атому углерода — по всей видимости, определяет наименьшее содержание пиррола в продуктах реакции.

7. Предполагаемое использование результатов, в том числе в учебном процессе 
Полученные результаты квантовохимического исследования взаимодействия пропинилтиолят-иона и алленилпропинилсульфида в среде KOH/N2H4·H2O представляют практический интерес для улучшения выхода производного N‑аминопиррола, кроме того, вносят вклад в развитие фундаментальных представлений о химии S-содержащих соединений в средах на базе гидразина.
Результаты исследования могут быть использованы в рамках курса «Теоретические основы органической химии», читаемом на 1 курсе магистратуры химического факультета ИГУ.
8. Перечень публикаций по результатам работы (статьи, доклады) с приложением оттисков или рукописей, направленных в печать 
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