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Данная работа продолжает нашу серию исследований конформационных свойств производных силациклогексанов. Объектом настоящего исследования является 1-метил-1,3,5-трисилациклогексан 1.
Выполненное сканирование профиля поверхности потенциальной энергии (ППЭ) для внутреннего вращения инверсии цикла молекулы 1 показали, что у молекулы имеется два конформера: с аксиальным (Ax) и экваториальным (Eq) расположением метильной группы относительно шестичленного каркаса (рис. 1). Последний имеет предпочтительную конфигурацию ‘кресло', а конформация  ‘твист' имеет существенно более высокую энергию.
	[image: ]
	[image: ]
	Ax, I

	
	[image: ]
	Eq, II

	[bookmark: _Ref3149814]Рис. 1. ППЭ инверсии цикла и конформеры 1. Атомы водорода не показаны



Оба они соответствуют минимумам потенциальной энергии, что подтверждено расчетом гармонических частот колебаний. Структура и конформационные свойства определены методами квантовой химии B3LYP, B3LYP-D3, M062X и МР2 с базисными наборами 6-311G** и cc-pVTZ (табл. 1). Выполнен синхронный электронографический /масс-спектрометрический эксперимент, проводится структурный анализ.

Таблица 1. Относительная энергия E, энергия Гиббса G и вклад Х форм 1
	
	∆E+ZPE, kcal/mol
	∆Gº(298K), kcal/mol
	X, %

	Method/basis set
	I
	II
	I
	II
	I
	II

	B3LYP/6-311**
	0.00
	-0.47
	0.00
	-0.49
	30
	70

	B3LYP-D3/6-311G**
	0.00
	0.06
	0.00
	-0.07
	47
	53

	M062X/6-311G**
	0.00
	0.01
	0.00
	0.00
	50
	50

	MP2(FC)/6-311G**
	0.00
	-0.61
	0.00
	-0.32
	37
	63

	B3LYP /CC-pVTZ
	0.00
	-0.50
	0.00
	-0.51
	30
	70

	B3LYP-D3/CC-pVTZ
	0.00
	0.06
	0.00
	-0.05
	48
	52

	M062X/ CC-pVTZ
	0.00
	-0.02
	0.00
	-0.15
	44
	56



Результаты КХ расчетов показывают, что в газовой фазе Eq-конформер более предпочтителен, чем Ax-конформер; соотношение I:II=(30-50):(70-50)%.
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