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Аннотация. По результатам квантово-химического изучения в рамках теории 
функционала электронной плотности методом В3LYP/6-311++G(d,p) предложен теоретический 
механизм взаимодействия 1,3-дихлорпропена с 1,2-этандитиолом в системе "гидразингидрат-
КОН", согласно которому реакция протекает последовательно в несколько стадий, включающих 
нуклеофильное замещение атома хлора, находящегося у sp

3
-гибридизованного атома 

углерода, на атом серы с образованием продукта монозамещения, который претерпевает 
прототропную аллильную перегруппировку, обеспечивающую миграцию двойной связи к атому 
серы с последующим замыканием в дитиолановый цикл за счет нуклеофильной атаки сульфид-
аниона второй тиольной группы реагента на атом углерода находящийся в γ-положении по 
отношению ко второму атому хлора. 

Ключевые слова: 1,2-этандитиол, 1,3-дихлорпропен, механизм реакции 
нуклеофильное замещение, прототропная аллильная перегруппировка, теория функционала 
электронной плотности, B3LYP, поверхность потенциальной энергии. 

Abstract. The theoretical mechanism of the interaction of 1,3-dichloropropene with 1,2-
ethanedithiol in the system "hydrazine hydrate-KOH" has been proposed by the method of B3LYP / 6-
311 ++ G (d, p) in the framework of the theory of the electron-density functional according to which the 
reaction proceeds successively in several stages, including the nucleophilic substitution of the chlorine 
atom present in the sp3-hybridized carbon atom with a sulfur atom to form a mono-substitution product 
that undergoes a prototropic allylic rearrangement that migrates the double bond to the sulfur atom, 
followed by closure in the dithiolane cycle due to the nucleophilic attack of the sulfide anion of the 
second thiol group of the reagent per carbon atom located in the γ-position with respect to the second 
chlorine atom. 

Keywords: 1,2-ethanedithiol, 1,3-dichloropropene, reaction mechanism, nucleophilic 
substitution, prototropic allyl rearrangement, theory of the electron density functional, B3LYP, potential 
energy surface. 

 

Целью настоящей работы являлось квантово-химическое изучение 

взаимодействия 1,3-дихлорпропена 1 с 1,2-этандитиолом 2 в системе гидразин-

гидрат-КОН, приводящее к образованию 2-этилиден-1,3-дитиолана 3 [1]:  
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Оптимизацию геометрии всех локализованных стационарных точек и 

гармонический колебательный анализ проводили в программном пакете 

GAUSSIAN 09 в рамках теории функционала электронной плотности методом 

B3LYP/6-311++G (d, p).  

Анализ поверхности потенциальной энергии путем релаксированного 

сканирования по координате реакции позволил предложить следующий 

теоретический механизм взаимодействия 1,3-дихлорпропена 1 с 1,2-

дитиолятом калия 2а, который генерируется из 1,2-этандитиола 2 в щелочной 

среде: 
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Реакция 1,3-дихлорпропена 1 с 1,2-этандитиолятом 2а протекает в 

несколько стадий, включающих нуклеофильное замещение атома хлора, 

находящегося у sp3-гибридизованного атома углерода, на атом серы с 

образованием продукта монозамещения ПС-1, который претерпевает 

прототропную аллильную перегруппировку, обеспечивающую миграцию 

двойной связи к атому серы с образованием промежуточного соединения ПС-2, 

с последующим замыканием в дитиолановый цикл ПС-3 за счет нуклеофильной 

атаки сульфид-аниона второй тиольной группы реагента на атом углерода 

находящийся в γ-положении по отношению к заместителю. В дальнейшем 

промежуточное соединение ПС-3 также претерпевает прототропную аллильную 

перегруппировку с образованием конечного продукта 2-этилиден-1,3-дитиолана 

3. 
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