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Аннотация 
В настоящей работе представлены результаты исследования механизма превращения 5-азидо-6-

гидроксиламиноурацила в 5-амино-6-нитрозоурацил, проведенного с помощью методов B3LYP и 
MCQDPT2//CASSCF. Показано, что распад азидной группы может протекать как фотохимическим, так 
и термическим путем. Доминирующее направление реакции включает себя трансформацию 5-нитрен-
6-гидроксиламиноурацила в 5-имино-6-оксимоурацил, характеризующуюся низким активационным 
барьером (1.4 кДж/моль) и высоким тепловым эффектом (-191.1 кДж/моль). Образование конечного 
продукта реакции может протекать через несколько альтернативных направлений, из исследованных 
нами каналов наиболее вероятным представляется миграция атомов водорода через метанольные 
мостики растворителя либо через последовательность таутомерных форм урацильного кольца. 
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