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Рассмотрены особенности второй стадии реакции образования перспективного класса биологически активных соединений 5-(пиридилметилиденил)-3-алкил(арил)-2-тиогидантоинов [1], протекающей через образование реакционного комплекса из реагентов, катализатора (КОН) и сольватной оболочки из молекул протонодонорного растворителя, приводящей исключительно к продукту 7, а не 8. Полуэмпирическими методами Хартри-Фока с надстройками, а также методом DFT (базис triple-zeta качества серии def2/J, сетка точности уровня 5, финальный расчет энергии на уровне точности 7 (максимальный)), используя программный пакет ORCA (Neese, F.“The ORCA program system”), просчитаны энергии образования двух стереоизомеров и их поворотных конформеров 5-Z и 5-Е, а также тиоенольных форм как исходных, так и промежуточных 1-6, дипольные моменты и моменты инерции вращательного движения J. 
Полученные данные позволили предложить нижеприведенную схему образования продукта 7 как наиболее реальную, объясняющую особенности стереохимии процесса. 
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При рассмотрении ряда промежуточных соединений различного строения встал вопрос об определяющей роли каждого из них на стереохимию продукта.  Исходный альдегид может находиться в Z и E конформациях существенно отличающихся по полярности, однако в условиях избытка спирта предпочтительной будет полярная Z-конформация, которая, однако, не оказывает влияния на стереохимию продукта.
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