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Конформационное поведение бицикло[3.3.1]нонана (1) и его гетероаналогов изучается довольно давно [1,2]. Особого внимания требуют факторы стабилизации и дестабилизации различных пространственных форм бициклических соединений, поскольку именно предпочтительная пространственная структура во многом определяет их свойства и биологическую активность [3].
Данная работа посвящена неэмпирическому конформационному анализу 3,7-диоксабицикло[3.3.1]нонана (2), 3-окса-7-тиабицикло[3.3.1]нонана (3) и 3,7-дитиабицикло[3.3.1]нонана (4), для сравнения использовали бицикло[3.3.1]нонан (1).

При помощи гипергомодесмотических схем разделения связей мы рассчитали энергии напряжения индивидуальных конформеров 1-4 в конформациях кресло-кресло (КК), кресло-ванна (КВ) и твист-твист (ТТ) (Рис. 1) [4].
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Рис. 1. Энергии напряжения индивидуальных конформеров молекул 1–4
Две формы КВ и ВК в 3-тиа-7-оксабицикло[3.3.1]нонане 3 оказались практически эквивалентны по энергии. Введение двух атомов кислорода всех конформеров по сравнению с исходным углеводородом. При замене кислорода на серу напряжение постепенно понижается. В наименее напряжённом 3,7-дитиабицикло[3.3.1]нонане 4, в отличие от всех остальных соединений, энергетически оптимальной является конформация КВ.
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