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КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКИЙ РАСЧЕТ МОЛЕКУЛЫ
4-ДИФТОРМЕТОКСИ-2-ЭТИЛСУЛЬФАНИЛ-1,3-
ДИГИДРОПИРИМИДИНА МЕТОДОМ AB  INITIO

В.А. Бабкин, Д.С. Андреев, В.Т. Фомичев, Е.С. Титова

В статье представлен впервые выполненный квантово-химический расчет молекулы 4-диф-
торметокси-2-этилсульфанил-1,3-дигидропиримидина методом AB INITIO в базисе 6-311G** с
оптимизацией геометрии по всем параметрам стандартным градиентным методом. Получено
оптимизированное геометрическое и электронное строение. Дана теоретическая оценка кислот-
ной силы этого соединения.

Ключевые слова: квантово-химический рас-
чет, газовая фаза, метод  AB INITIO, 4-дифторме-
токси-2-этилсульфанил-1,3-дигидропиримидин,
кислотная сила, универсальный показатель кис-
лотности.

Целью настоящей работы является
квантово-химический расчет молекулы 4-диф-
торметокси-2-этилсульфанил-1,3-дигидропи-
римидина методом AB INITIO в базисе
6-311G** с оптимизацией геометрии по всем
параметрам стандартным градиентным ме-
тодом, встроенным в  PC GAMESS [14], в при-
ближении изолированной молекулы в газовой
фазе и теоретическая оценка его кислотной
силы. Для визуального представления моде-
ли молекулы использовалась известная про-
грамма MacMolPlt [12].

Результаты расчетов

Оптимизированное геометрическое и
электронное строение, общая энергия и элек-
тронная энергия молекулы 4-дифторметокси-
2-этилсульфанил-1,3-дигидропиримидина по-
лучены методом AB INITIO в базисе
6-311G** и показаны на рисунке 1 и в табли-
це 1. Используя известную формулу
рКа = 49,04 – 134,61qmax

H+ (qmax
H+  = +0,14 – мак-

симальный заряд на атоме водорода, рКа –
универсальный показатель кислотности;  см.
табл. 1) [13] с успехом применяемые, напри-
мер, в работах [1–11; 13; 15],  находим значе-
ние кислотной силы рКа = 30.

Рис. 1. Геометрическое и электронное строение
молекулы 4-дифторметокси-2-этилсульфанил-1,3-

дигидропиримидина (Е0 = -2 752 131 кДж/моль,
Еэл = -5 120 463 кДж/моль)
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Таблица 1
Оптимизированные длины связей, валентные углы и заряды
на атомах молекулы 2-этилтио-4-дифторметоксипиримидина

Длины связей R, A Валентные углы Град Атом Заряды на атомах 
молекулы 

C(2)-C(1) 
C(3)-C(2) 
N(4)-C(3) 
C(5)-N(4) 
C(5)-N(6) 
N(6)-C(1) 
O(7)-C(1) 
C(8)-O(7) 
S(9)-C(5) 
C(10)-S(9) 

C(11)-C(10) 
H(12)-C(11) 
H(13)-C(10) 
H(14)-C(10) 
H(15)-C(3) 
H(16)-C(2) 
H(17)-C(8) 
H(18)-C(11) 
H(19)-C(11) 
F(20)-C(8) 
F(21)-C(8) 

1,39  
1,37  
1,33  
1,31  
1,33  
1,30  
1,34  
1,37  
1,76  
1,82  
1,53  
1,09  
1,08  
1,08  
1,08  
1,07  
1,07  
1,09  
1,09  
1,32  
1,32  

C(1)-C(2)-C(3) 
C(2)-C(3)-N(4) 
C(3)-N(4)-C(5) 
C(1)-N(6)-C(5) 
C(2)-C(1)-N(6) 
C(2)-C(1)-O(7) 
C(1)-O(7)-C(8) 
N(4)-C(5)-S(9) 
C(5)-S(9)-C(10) 
S(9)-C(10)-C(11) 

C(10)-C(11)-H(12) 
S(9)-C(10)-H(13) 
S(9)-C(10)-H(14) 
C(2)-C(3)-H(15) 
C(1)-C(2)-H(16) 
O(7)-C(8)-H(17) 

C(10)-C(11)-H(18) 
C(10)-C(11)-H(19) 

O(7)-C(8)-F(20) 
O(7)-C(8)-F(21) 

– 

115 
123 
116 
117 
123 
117 
120 
120 
103 
109 
109 
108 
109 
121 
122 
113 
111 
111 
110 
106 
– 

C(1) 
C(2) 
C(3) 
N(4) 
C(5) 
N(6) 
O(7) 
C(8) 
S(9) 

C(10) 
C(11) 
H(12) 
H(13) 
H(14) 
H(15) 
H(16) 
H(17) 
H(18) 
H(19) 
F(20) 
F(21) 

+0,52 
-0,27 
+0,18 
-0,42 
+0,25 
-0,48 
-0,42 
+0,68 
+0,13 
-0,30 
-0,26 
+0,10 
+0,14 
+0,14 
+0,13 
+0,13 
+0,10 
+0,11 
+0,10 
-0,29 
-0,27 

 

Таким образом, нами впервые выполнен
квантово-химический расчет молекулы 4-диф-
торметокси-2-этилсульфанил-1,3-дигидропири-
мидин методом AB INITIO в базисе 6-311G**.
Получено оптимизированное геометрическое и
электронное строение этого соединения. Теоре-
тически оценена его кислотная сила рКа = 30.
Установлено, что 4-дифторметокси-2-этилсуль-
фанил-1,3-дигидропиримидин относится к клас-
су очень слабых Н-кислот (pKa>14).
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QUANTUM  AND  CHEMICAL  CALCULATION  OF  MOLECULE
4-DIFLUOROMETHOXY-2-ETHYLSULFANIL-1,3-DIHYDROPYRIMIDINE

AB  INITIO  METHOD

V.A. Babkin, D.S. Andreev, V.T. Fomitchev, E.S. Titovа

For the first time quantum chemical calculation of a molecule of 4-difluoromethoxy-2-
ethylsulfanil-1,3-dihydropyrimidine is executed by method AB INITIO with optimization of geometry
on all parameters. The optimized geometrical and electronic structure of this compound is received.
Acid force of 4-difluoromethoxy-2-ethylsulfanil-1,3-dihydropyrimidine is theoretically appreciated.

 Key words: quantum chemical calculation, gas phase, method AB INITIO, 4-difluoromethoxy-
2-ethylsulfanil-1,3-dihydropyrimidine, acid strength, universal index of acidity.


