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Аннотация 

Изучен механизм бимолекулярных реакций модельных молекул салицил-фосфита с непредель-
ными соединениями хлоралем, бромалем, фторалем в газофазном приближении. Расчеты проводились 
квантовохимическим методом DFT с использованием функционала плотности PBE в базиcе 3z по 
программе «Природа» (Д.Н. Лайков). 

Был изучен механизм реакций как в направлении расширения шестичленного гетероцикла до 
семичленного, так и реакции, протекающей по типу Перкова. 
 


