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Из литературных данных известно, что в случае применения N,N'-

карбонилбисимидазола для активации рибонуклеозид-5-фосфатов обра-

зуются не только нуклеотид-5'-фосфоазолиды, но и рибонуклеозид-5'-

фосфат-2,3-циклокарбонаты 1,2. 

Вследствие расхождения литературных данных о механизме указанной 

реакции были поведены расчеты полуэмпирическим методом PM6 in vacuo с 

применением программы SCIGRESS Modeling 3.0.0., которые показали:  

реакция образования нуклеозид-5‘-фосфоимидазолидов термодина-

мически более выгодна, чем реакция образования 5‘-нуклеотид-2‘,3‘-

циклокарбонатов (ΔG(фосфоазолиды)<ΔG(циклокарбонаты)<0); 

образование соответствующих 5'-нуклеотид-2',3'-циклокарбонатов 

возможно при температурах 273 и 298 K (ΔG(циклокарбонаты) < 0).  

несоответствие результатов расчетов наблюдаемым эксперименталь-

ным данным можно объяснить различными значениями и соотношениями 

энергий активации для реакций образования 5'-фосфоазолидов и 2',3'-

циклокарбонатов 5'-нуклеотидов при различных температурах (273 и 298 K). 

На основании расчетов предложен механизм реакции, объясняющий 

присутствие в реакционной смеси 2-х целевых продуктов: 
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где B  Ade, Ura, Cyt, Gua 
 

При использовании нуклеотида в форме триэтил(трибутил-, триоктил-

)аммонийной соли имеет место смешанный механизм реакции, где только что 

образовавшаяся 2',3'-циклокарбонатная группа сразу же подвергается аммоно-

лизу или аминолизу. Этот механизм сходен с BAC2-основным гидролизом слож-

ных эфиров 3. Предполагаемый механизм щелочного гидролиза (Et3N·H2O, 

NH4OH) 2',3'-циклопроизводных 5'-нуклеотидов: 
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