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Аннотация 

Аминометилирование алкенов – один из простых и удобных методов синтеза различных типов 
аминов. Реакция протекает в мягких условиях и позволяет в одну стадию вводить фрагмент -CH2-NH2 
пригодный для последующих трансформаций. Не смотря на сходство механизмов реакций Манниха и 
Принса, возможность вовлечения алкенов в реакцию аминометилирования все еще остается недостаточно 
изученной. До сих пор круг вовлеченных алкенов в эту реакцию весьма ограничен, а переспективы его 
расширения теоретически не проработаны. Мы считаем, что важным инструментом оценки реакционной 
способности алкенов и, соответственно, определения их активности в реакции аминометилирования 
являются индексы реакционной способности. Поэтому поиск корректных индексов реакционной способ-
ности алкенов в реакции аминометилирования представляется актуальной задачей.  

Рассмотрение общепринятых индексов реакционной способности таких, как частичный заряд на 
атоме, заселенность орбиталей, порядок связей, не дает возможности сформировать адекватную модель, 
описывающую реакционную способность алкенов в реакции аминометилирования.   

Нами показано, что только на основе NBO анализа электронной структуры алкенов по результатам 
расчетов в приближениях B3LYP/6-31G(d,p) и MP2/6-31G(d,p) может быть получена корректная 
модель активности алкенов. Корректные индексы реакционной способности, правильно  учитывающие 
особенностей механизма реакции и структуру алкенов при двойной связи, получаются при рассмотрении 
неравномерности распределения электронной плотности π-связи двойной связи алкенов. Предлагаемые 
индексы хорошо согласуются с литературными данными по реакционной способности алкенов в 
реакциях аминометилирования и могут быть использованы для прогнозирования их реакционной 
способности. 

 
 

 


