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Известен ряд биологически активных веществ, содержащих сульфолановый цикл [1, 2], хотя соединения с сульфолановым циклом крайне редко встречаются в природе. Предстваляет интерес получение новых соединений этой группы, при этом особая роль принадлежит вицинальным аминоспиртам в виду их значительного синтетического потенциала [3]. Как известно, в аминоспиртах реакционными центрами могут выступать как гидрокси-группа, так и амино-группа, потому для предсказания реакционной способности 3-амино-4-гидроксисульфоланов необходимо исследование структуры соединеий и выявление реакционных центров.
Проведено изучение структуры транс- и цис-3-амино-4-гидроксисульфоланов (1, 2) методом BHandHLYP/6-311++G(d,p) в газовой фазе; система водородных связей изучена в рамках AIM-теории. Значение полной энергии для цис-изомера (2) на 9 кДж/моль меньше, чем для транс-изомера (1), что можно объяснить наличием внутиримолекулярной водородной связи (между атомом водорода гидрокси-группы и атомом азота амино-группы). Кроме того, следует отметить начиие в обоих молекулах внутримолекулярной водородной связи между атомом водорода амино-группы и атомом кислорода сульфогруппы.

Расчет значений зарядов на атомах азота и кислорода в рамках NBO-теории, показал что на атоме азота в обоих случаях несколько больший заряд, чем на атоме кислорода.
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Таким образом, транс- и цис-3-амино-4-гидроксисульфоланы (1, 2) содержат две функциональные группы с близкими значениями величин зарядов, что в ряде случаев будет приводить к получению производных по обоим группам. 
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