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Резюме 
Различие в активности изоцианатных групп в 2,4-толуилендиизоцианата в некатализируемых реакциях со спиртами определяется их 

разницей в энергиях 1,2-локализации, что служит указанием на синхронный механизм присоединения. Показана трансформация граничных 
орбиталей при согласованном присоединении спиртов к изоцианатам. Определяющими при этом являются взаимодействие орбитали НЭП 
атома кислорода спирта и НСМО изоцианата с одной стороны, и НСМО НО-связи спирта и ВЗМО изоцианата – с другой. Возрастание 
электроноакцепторного характера заместителей в арилизоцианатах  при их взаимодействиях со спиртами приводит к возрастанию кулоновских, 
межорбитальных донорно-акцепторных взаимодействий и уменьшению энергий 1,2-локализации изоцианатов. Существующие кинетические 
экспериментальные данные по некатализируемым взаимодействиям изоцианатов со спиртами полностью согласуются с согласованным 
механизмом присоединения. 
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