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Аннотация 
Неэмпирическими методами проведено квантово-химическое моделирование анионов амино-

кислот и дипептидов, а также хлорангидридов бензойной, сульфобензойной, 3-нитро-, 4-метил-
сульфобензойных кислот и нитрозамещенных фениловых эфиров бензойной кислоты. Установлено, 
что индексами реакционной способности нуклеофилов в N-ацилировании могут служить величины 
зарядов на атомах азота; реакционная способность ацилирующих агентов связана с энергиями НСМО 
их молекул. Рассчитана ППЭ реакции глицина с 4-метилбензолсульфонилхлоридом в газовой фазе, 
показано, что реакция протекает по SN2 механизму. 

  


