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Потенциальная функция внутреннего 

вращения C3H5-S(O)2Н  
 

Конформации C3H5-S(O)2Н  

Полная электронная энергия (Etotal) состояния 1 выше 

Etotal (gosh+) = Etotal (gosh‒)  на 1,4 кДж/моль, таким 

образом в смеси все три конформера находятся в 

одинаковом соотношении (рис. 3). 

 

Величины активационных барьеров (Vmax  на 

потенциальной функции внутреннего вращения) 

свидетельствует о наличии в С3Н7‒S(O)2H свободного 

вращения в газовой фазе.  

Актуальность и методология изучения 

внутренних вращений пропилгидридсульфона 
 

           Энергия невалентных внутримолекулярных 

взаимодействий молекулы зависит от расстояний 

между атомными группами в пространстве. При 

вращении групп вокруг единичных связей эти 

дистанции изменяются. При близком расположении 

гетероатомов и валентно не связанных с ними атомов 

водорода  может возникнуть тормозящий 

энергетический потенциал, препятствующий 

свободному вращению атомных групп. Тогда как 

основной вклад в общую конформационную энергию 

молекулы и дает энергия вращения атомных групп 

вокруг единичных связей. Поэтому для точного 

определения свойств соединений требуется учёт 

внутренних вращений. 

Модель пропилгидридсульфона. 

В работе рассмотрено вращение около связей С-S в 

молекуле пропилгидридсуфона С3Н7‒SVI(O)(O)H 

(рис. 1), изучены конформеры и переходные 

состояния (TS). Проводилась оптимизация структур 

при повороте фрагментов молекулы вокруг связи С‒S 

на каждые 10˚. Исходная форма С3Н7‒SVI(O)(O)H (с 

начальным значением двугранного угла φ = 0˚) 

обозначена 1 (рис. 2, рис.3) 

В результате проведённого вращения для молекулы 

пропилгидридсульфона получено три устойчивых 

конформации 1, gosh+ и gosh‒(рис. 2, рис. 3).  


