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Сквален (2,6,10,15,19,23-гексаметилтетракоза-2,6,10,14,18,22-гексаен) – это природный углеводород тритерпенового 
ряда. Сквален является промежуточным соединением в биологическом синтезе стероидов, участвует в обмене веществ и 
может оказаться реперной молекулой в исследовании механизма электрофильного присоединения. 

Не смотря на исследования фундаментальной реакции органической химии – электрофильного присоединения 
AdE – остаётся достаточно нерешенных проблем, среди которых можно выделить флуктуацию порядка реакции по 
электрофильному реагенту, в частности, по кислоте НХ, причины варьирования соотношения цис-транс в продуктах 
присоединения, одно- или двухстадийный механизм реакции и ряд других.

В ранее проведенных исследованиях, в которых квантово-химическими расчетами было показано, что в обычных 
классических условиях механизм реакции AdE одностадийный и переходит в двустадийный при уменьшении 
нуклеофильности, а для описания правила Марковникова использовался принцип наименьшего изменения структуры 
на основе топологических индексов1. В нашей работе представлены данные по использованию момента инерции 
вращательного движения J, как численной характеристики пространственной структуры молекул в прогнозировании 
региоселективности AdE  и зависимости реакционной способности и направления присоединения к сквалену от условий 
проведения реакции, в частности, от растворителя. Обсуждается соотношение реакций присоединения и домино-реакции 
при AdE и продемонстрирована принципиальная разница в реакциях ферментативного и химического каталитического 
присоединения к сквалену.

Полученные нами данные можно использовать в разработке нового поколения носителей лекарственных средств в 
рамках направления скваленирование (скваленистика).
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