1,1-дифторнафталин-2(1Н)-он в реакции Дильса-Альдера
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Фторированные органические соединения приобретают всё большее значение для технологического применения. В этой связи особый интерес представляет разработка способов синтеза фторорганических соединений по реакции Дильса-Альдера. Методы квантовой химии в последнее время активно применяются для интерпретации экспериментальных данных и прогнозирования активности диенофилов [1, 2].
В работе методом DFT изучена энергетика реакции Дильса-Альдера 1,1-дифторнафталин-2(1Н)-она 1 с различными диенами (1,3-циклопентадиен, 1,3-циклогексадиен, 2,3-диметилбутадиен, фуран, антрацен, 9,10-диметилантрацен). Квантово-химические расчеты проводились в программных пакетах Priroda [3] и Gamess [4] с использованием потенциалов PBE, B3LYP, M06-2X в базисах 3z, 6-31G(d) и 6-31G+(d) соответственно.
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В докладе обсуждается сопоставление результатов расчетов с экспериментальными данными. Показано, что в случае 1,3-циклопентадиена и 1,3-циклогексадиена расчет энергетики реакции без учета термодинамических поправок существенно занижает соотношение диастереомерных аддуктов реакции. Учет соответствующих поправок приводит к полуколичественной корреляции расчетных данных с экспериментальными, а учет температуры реакции слабо влияет как на величины энергетических барьеров реакции, так и на соотношение диастереомерных аддуктов.
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