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2，3－二甲基－1－对氯苯磺酰基咪唑啉盐与邻氨基苯酚反应的量子化学研究  
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摘要   用量子化学方法对叶酸辅酶模型化合物2，3－二甲基－1－对氯苯磺酰基咪唑 
啉盐与邻氨基苯酚的反应进行了理论研究。结果表明，咪唑啉环有两种开环方式， 
反应可以通过两种途径实现，得到较稳定的中间体或者实现一碳单元的完全转移。 
通过优化计算所有步骤的中间体和过渡态的结构可知，各个中间体和过渡态具有不 同的构型、构象，
有些过程的构象变化是进行下一步反应所必需的，在所有过程中 质子转移步骤过渡态的能量最高，
是反应的限速步骤。 
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Quantum chemical study on one-carbon unit transfer reaction of 2,3- di-methyl-1-p-
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