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Приведены результаты расчетов методом МКОО(МПДП) в прибли­

жении ОХФ 1,3-диоксана, 2-метил- 1,3-диоксана и 2,2-диметил 1,3- 
диоксана, причем для второй молекулы рассматривались как экватори­
альное, так и аксиальное положения метального заместителя. Никаких 
ограничений по симметрии при оптимизации не применялось.

Рассчитанные значения длин связей для 1,3-диоксана в пределах 
указанных опытных погрешностей совпадают с экспериментальными. 
Для валентных углов наблюдается меньшее значение угла СОС. Среди 
торсионных углов наибольшее отличие от
экспериментальных имеют расчетные значения торсионных углов али­
фатического фрагмента.

При анализе расчетных данных подтверждены экспериментальные 
факты о том, что аксиальный заместитель при С(2) увеличивает СОС- 
углы и уплощает никл по ацетальному фрагменту, а также увеличи­
вает угол ОСО, тог да как экваториальный заместитель при С(2) умень­
шает валентный угол ОСО.

Верхняя занятая молекулярная орбиталь 1,3-диоксана (ВЗМО) сим­
метрична относительно плоскости симметрии молекулы. Она образо­
вана в основном р-орбиталями атомов кислорода, углерода и орбита­
лями аксиальных атомов водорода, причем вклад атомов кислорода на 
20% превышает вклад углеродных атомов цикла .

Следующая по энергии орбиталь (В1) антисимметрична относитель­
но плоскости симметрии цикла и сосгоиг из р-орбиталей атомов кис­
лорода и углерода и орбиталей водородных атомов при С4 и С6.

Энергии ВЗМО исследуемых диоксанов удовлетворительно совпа­
дают с их потенцталами ионизации.

Введение в молекулу 1,3-диоксана метальных хрупп повышает энер­
гии орбиталей В1 и ВЗМО. Также при этом уменьшается вклад в ВЗМО 
атомов кислорода.

ИССЛЕДОВАНИЕ ПРОСТРАНСТВЕННОГО СТРОЕНИЯ 5-ЭТИЛ- 5-
ГИДРОКСИМЕТИЛ-2-(ФУРИЛ-2)-1,3-ДИОКСАНА - РЕГУЛЯТОРА 

РОСТА РАСТЕНИЙ.
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Согласно технологии, разработанной в Краснодарском политехни­

ческом институте, 5-этил-5-гидроксимил-2-(фурил-2)-1,3-диоксан широко 
применяемый в сельском хозяйстве в качестве ргзторегулирутощею пре­
парата “Краснодар-1”, получают путем взаимодействия 1,1,1­
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КВАНТОВОХИМИЧЕСКИЙ АНАЛИЗ ПРОСТРАНСТВЕННОГО И
ОРБИТАЛЬНОГО СТРОЕНИЯ 1,3-ДИОКСАНА, 2-МЕТИЛ- И

2.2-ДИМЕТИЛ-1,3-ДИОКСАНОВ.


