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Интерес к структурным исследованиям 1,3-диоксанов связан как с особенностями их строения, так 

и с использованием их в качестве реагентов для тонкого органического синтеза [1–3]. Известно [4–8], 

что поверхность потенциальной энергии незамещенного диоксана, а также 2-метил-1,3-диоксанов в 

качестве локальных минимумов содержит конформеры кресла (К), либо экваториального и 

аксиального кресла (Ке и Ка), а также гибкие формы 1,4-твист- (1,4-Т), и 2,5-твист- (2,5-Т). 

В настоящей работе в рамках программного обеспечения HyperChem [9] с помощью неэмпирических 

квантово-химических приближений RHF//STO-3G и 6-31G(d) впервые исследована конформационная 

изомеризация 5-изопропил-1,3-диоксана. 

По данным спектроскопии ЯМР 
1
Н, конформационное равновесие молекул исследуемого 

соединения при комнатной температуре смещено в сторону формы Ке [2]. 
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Результаты настоящего исследования свидетельствуют о двух маршру-тах конформационной 

изомеризации Кe → Кa, аналогичных наблюда-емым для незамещенного диоксана и 2-метил-1,3-

диоксанов [4–6]. При этом конформационное равновесие возможно как между креслом и твист-

формой, так и между двумя гибкими формами. Главный минимум отвечает конформеру Ке. Таким 

образом, поверхность потенциальной энергии исследуемого соединения содержит те же минимумы, 

что и 2-метил-1,3-диоксан [6]. Однако, различие в энергии между формами Ке и Ка в случае 5-

изопропиланалога существенно меньше. В рамках базиса 6-31G(d) оно совпадает с 

экспериментальным значением ∆G
0 

[2]. Самый лабильный минимум во всех случаях соответствует 

конформеру 1,4-Т. 
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Найденные закономерности свидетельствуют о более высокой конфор-мационной гибкости 



молекул 5-изопропил-1,3-диоксана по сравнению с 2-метилзамещенным аналогом [6], обусловленной 

менее значимыми стерическими взаимодействиями аксиальной алкильной группы у атома С-5 с 

углеводородным фрагментом кольца. 
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