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Центральное место в химии углеводов и родственных биоорганических соединениях 
принадлежит гликозидной связи, которая являются частным случаем ацетальной связи, ее 
образованию и расщеплению протекающему по сложному механизму [1]. Соединениями для 
моделирования механизмов реакций в биологических системах могут являтся 
диоксоциклоалканы в частности 1,3-диоксан. Гидролиз симметрично замещенного 1,3- 
диоксана в кислой среде начинается со стадии протонирования, которая может осуществлятся 
по двум направлениям:
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Нами проведён квантово-химический анализ стадии протонирования симметрично 
замещенного 1,3-диоксана. Геометрия молекулы задавалась с помощью естественных 
координат и оптимизировалась до минимума, используя приближение Полака-Рибира. Расчет 
молекулы проводился полуэмпирическим методом АМ1, пакет программ HyperChem, и 
неэмпирическим методом 6-31G**, пакет программ Gaussian.

В результате анализа геометрических и энергетических параметров был сделан вывод о 
том, что протонирование имеет два вероятных направления атаки. Первое направление 
приводит к не симметричному протонированию оксониевого иона (по одному из кислородов), а 
второе к симметричному протонированию (по двум атомам кислорода). Протонирование по 
атому кислорода вызывает снижение заселенности ацетальной связи, и согласуется с 
известными фактами о направлениях расщепления и фрагментации 1,3-диоксациклоатканов. 
Оксониевые ионы превращаются в карбениевый ион за счет 1,5-внутримолекулярной миграции 
водорода. Разрыв связи углерод кислород происходит между вторым углеродным атомом и 
протонированным атомом кислорода с образованием карбениевого иона. Данные выводы 
согласуются с результатами работ авторов [2-4], и методом Бойда-Уайтхеда.
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