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Реакции ацилирования вторичных жирноароматических аминов имеют важное прикладное значение, они применяются в производстве дезинфицирующих средств, красителей, дегазирующих веществ, пластификаторов и т.д. В клинической практике широко используются амидные и сульфамидные препараты на основе смешанных аминов, обладающие антибактериальными, гипогликемическими, диуретическими, антигипертензивными и рядом др. свойств.

Нами проведено квантово-химическое моделирование механизма реакции N-метиланилина с бензолсульфонилхлоридом в газовой фазе. Расчеты проводились с использованием программы Firefly 7.1g [1]. Методом DFT//B3LYP/6-311G(d,p)  рассчитаны потенциальные кривые для наиболее вероятных направлений атаки нуклеофила (амина) на сульфонильный реакционный центр. Анализ потенциальных кривых, показал, что продукты реакции могут образоваться как при фронтальной, так и при тыловой атаке: в обоих случаях с уменьшением расстояния между взаимодействующими молекулами энергия системы проходит через максимум, соответствующий, по-видимому, переходному состоянию реакции, а затем уменьшается, что, очевидно, соответствует образованию продуктов реакции. 
Впоследствии был проведен расчет фрагмента трехмерной поверхности потенциальной энергии реакции в координатах расстояния между взаимодействующими атомами серы сульфонилхлорида и азота аминогруппы и угла атаки нуклеофила на сульфонилхлоридную группу (CArSN). Угол CArSN изменяли от 90(, что соответствовало фронтальной атаке, до 180(, что соответствовало аксиальной атаке. Оказалось, что при протекании изученной реакции в газовой фазе фронтальная атакеа нуклеофила реализуется при угле CArSN близком к 100о. На рассчитанной потенциальной поверхности присутствует единственная седловая точка, соответствующая переходному состоянию и отсутствуют минимумы, соответствующие интермедиатам, что указывает на протекание процесса по SN2-механизму.
Рассчитаны структурные и энергетические характеристики переходного состояния реакции, конфигурация реакционного центра в нем близка к тетрагональной пирамиде с атомом серы в основании. Величины длин и порядков рвущейся и образующейся связей указывают на то, что образование связи N-S и разрыв связи S-Cl в переходном состоянии происходят почти одновременно. Данный факт также свидетельствует о протекании изучаемой реакции по SN2 механизму.  

Произведена оценка энергии активации изучаемой реакции. Она оказалась равной 112,8 кДж/моль; полученное высокое значение объясняется тем, что моделирование процесса проводилось в газовой фазе.
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