DFT проучавање хемијске реактивности тиобенкарба и његових оксидованих деривата у воденој фази
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Извод: У овом раду, анализиранe су глобална и локална реактивност S-4-хлоробензил N, N-диетилтиокарбамата (TB) и њихових оксидованих деривата (сулфона (TBSu) и сулфоксида (TBS). Проучавана је и хемијска реактивност дехлорованих облика TB (DTB), TBSu (DTBSu) и TBs (DTBs). Израчунавања су изведена на wB97XD/6-311++G(2d,2p) нивоу теорије у воденој фази. Кондезоване функције Fukui-а указују да су у TB и DTB најповољнија места за давање електрона лоцирана на S и N атомима, док су најреактивнија места за прихватање електрона придружена ароматичном прстену (AR). За TBS и DTBS, најреактивнија места су лоцирана на AR, S и AR за нуклеофилне, електрофилне односно слободнорадикалске нападе. У случају TBSu и DTBSu, AR испада да је најреактивнија зона за све три врсте напада. Последњи резултати сугеришу да је раскидање C–S везе у TB, TBS и њиховим дехлорованим облицима фаворизовано електрофилним нападима. Поред тога, наши резултати сугеришу да је у TB вероватно раскидање C-N фаворизовано нападањем електрофилима на овај молекул.
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