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Алифатические и ароматические аминокислоты широко применяются в производстве фармацевтических препаратов, полимеров, ПАВ, средств защиты растений, а также в качестве вспомогательных веществ в текстильной промышленности. Исследование реакционной способности аминокислот в реакции их N-ацилирования, и, в частности, в N-аренсульфонилировании, крайне важно для понимания механизмов образования амидной и сульфамидной связей и оптимизации условий синтеза продуктов N-ацилирования. 
В настоящей работе методом RHF/6-31G* проведено квантово-химическое моделирование механизмов реакций п-аминобензойной кислоты (п-АБК) с бензоилхлоридом (БХ) и бензолсульфонилхлоридом (БСХ) в газовой фазе путем построения их трехмерных поверхностей потенциальной энергии (ППЭ). В качестве варьируемых внутренних координат систем были выбраны расстояния между атомами, образующими связь в продуктах реакции: атомом азота п-АБК и атомом углерода хлорангидридной группы БХ (rC-N) в случае реакции N-ацилирования и между азотом п-АБК и атомом серы сульфонилхлорида (rS-N) – в случае аренсульфонилирования, а также угол атаки нуклеофила - аминокислоты на карбоксильную или сульфонилхлоридную группу ((СArCN или (СArSN, соответственно). Расстояние rC-N варьировали в пределах 1.0-4.0 Å, rS-N – в интервале 1.5-4.5 с шагом 0.1 Å. Угол атаки нуклеофила в обоих случаях изменяли от 90º до 180º. В каждой точке ППЭ указанные координаты фиксировали и проводили полную оптимизацию геометрии системы. 

Расчет фрагментов ППЭ показал, что в реакции с участием БХ, маршрут представляет собой фронтальную атаку нуклеофила на –COCl группу. При сближении реагирующих молекул угол атаки несколько увеличивается, изменяясь от 100º до 110º в переходном состоянии реакции.  Продукты реакции образуются при угле СArCN равном 110( и расстоянии rC-N = 1.4 Å. При использовании в качестве ацилирующего агента БСХ реализуется маршрут реакции с изменяющимся углом атаки нуклеофила. Он начинается при (СArSN равном 170(, в седловой точке, соответствующей переходному состоянию, он уменьшается до 140( и затем при образовании продуктов составляет 100(.

Несмотря на различие в маршрутах, механизм реакций единый: процессы протекают в одну стадию, на всех ППЭ присутствует единственная седловая точка, соответствующая единственному переходному состоянию, на маршруте реакции отсутствуют минимумы, соответствующие образованию интермедиатов. Эти обстоятельства указывают на протекание реакций по бимолекулярному согласованному механизму.
Реакционный центр в активированном комплексе реакции с участием БХ представляет собой искаженный тетраэдр, а в случае реакции с участием БСХ - имеет конфигурацию промежуточную между тригональной бипирамидой и тетрагональной пирамидой вследствие протекания реакции по маршруту с изменяющимся углом атаки.
Произведена оценка энергий активации указанных реакций. Рассчитанные значения оказались значительно выше экспериментальных, что объясняется тем, что моделирование реакций проводилось в газовой фазе. 
