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Тио- и селеноацетали, а также смешанные тиоселеноацетали, в которых один из гетероатомов связан с ароматической системой, а другой – с алифатическим радикалом, известны как удобные синтоны в органическом синтезе и комплексообразующие реагенты; среди них обнаружены физиологически активные вещества.
В данной работе нами DFT-методом B3LYP/6-31G(d) (программой Gaussian 98) проведен расчет H0298, S0298 и G0298 образования тио- и селеноацеталей (1-16). Даны E, E1, №: PhECH2E1Me: S, O (1), Se, O (2), S, S (3), Se, S (4); p-MePhECH2E1Me: S, O (5), Se, O (6), S, S (7), Se, S (8); m-MePhECH2E1Me: S, O (9), Se, O (10), S, S (11), Se, S (12); o,m,p-Me3PhECH2E1Me: S, O (13), Se, O (14), S, S (15), Se, S (16). Полученные термодинамические параметры приведены в таблице.
Таблица. Стандартные термодинамические параметры
	№
	H0298, кДж/моль
	S0298, Дж/моль∙К
	G0298, кДж/моль
	№
	H0298, кДж/моль
	S0298, Дж/моль∙К
	G0298, кДж/моль

	1
	38.5
	504.6
	69.0
	9
	12.5
	557.4
	66.2

	2
	4.5
	520.3
	87.0
	10
	-21.7
	576.4
	82.9

	3
	224.4
	528.8
	173.0
	11
	198.2
	584.0
	169.3

	4
	183.6
	532.1
	187.9
	12
	157.1
	586.2
	184.2

	5
	12.7
	561.4
	65.2
	13
	-26.4
	638.3
	80.9

	6
	-21.9
	575.4
	83.0
	14
	-76.9
	645.5
	84.9

	7
	197.7
	583.8
	168.9
	15
	157.4
	658.7
	184.1

	8
	156.9
	588.7
	183.3
	16
	104.1
	664.0
	185.8


Из таблицы видно, что для всех изученных соединений.значения G0298 положительны, причем для соединений (3-4, 7-8, 11-12 и 15-16) они несколько больше по модулю, что указывает на их сравнительно меньшую устойчивость по сравнению с соединениями, содержащими атом кислорода (1-2, 5-6, 9-10 и 13-14). Полученные термодинамические параметры для тио- и селеноацеталей согласуются с экспериментальными данными, согласно которым эти соединения обладают достаточной стабильностью. 
Все расчеты были выполнены в Суперкомпьютерном центре коллективного пользования Казанского научного центра РАН (http://wt.knc.ru).

