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Реакции алкиларенаминов с производными аренсульфоновых кислот находят широкое применение в производстве множества продуктов в том числе лекарственных препаратов,  красителей и т.д. В то же время реакции аресульфонилирования смешанных аминов на сегодняшний день являются малоизученными как с точки зрения кинетических закономерностей, так и с точки зрения механизмов.
Нами выполнено квантово-химическое моделирование механизма газофазной реакции бензолсульфонилхлорида с N-этиланилином путем расчета потенциальных кривых и поверхности потенциальной энергии реакции. Расчеты проведены методом RHF//6‑31G(d) с использованием программы Firefly 7.1g [1]. Потенциальные кривые рассчитывались для фронтального и аксиального направлений атаки молекулы нуклеофила (N-этиланилина) на сульфонилхлоридную группу. Оказалось, что если при фронтальной атаке нуклеофила образование продуктов реакции может иметь место, т.к. при уменьшении расстояния между молекулами реагентов энергия реагирующей системы сначала возрастает, проходя через максимум, а затем уменьшается, что, возможно, связано с образованием продуктов реакции, то при аксиальной – продукты не образуются. 
При расчете трехмерной потенциальной поверхности реакции в качестве варьируемых внутренних координат системы были выбраны расстояние между атомами серы бензолсульфонилхлорида и азота молекулы амина и угол атаки молекулы N-этиланилина на сульфонильный реакционный центр (CArSN). Установлено, что при протекании изученной реакции в газовой фазе могут реализоваться два ее маршрута, соответствующих фронтальной атаке нуклеофила (N-этиланилина) при угле CArSN близком к 100о и аксиальной атаке с изменением угла атаки на протяжении взаимодействия до (130( в переходном состоянии и 100( - в продукте.  

По любому из возможных маршрутов реакция протекает без образования интермедиатов с единственным переходным состоянием при r(S-N)  2,4 Å, что указывает на одностадийное протекание реакции по механизму бимолекулярного согласованного нуклеофильного замещения.
Реакционный центр активированного комплекса реакции, соответствующего маршруту с фронтальной атакой нуклеофила имеет структуру близкую к тетрагональной пирамиде с атомом серы в основании. Реакционный центр активированного комплекса на втором маршруте имеет структуру промежуточную между тригонально-бипирамидальной и тетрагонально-пирамидальной. Геометрические параметры рвущихся и образующихся связей указывают на то, что образование связи N-S и разрыхление связи S-Cl в активированных комплексах происходят почти одновременно, что также указывает на протекание изучаемого процесса по механизму SN2.  
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