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Аннотация 
В работе рассматривается геометрическое строение комплексов палладия(II), через образование 

которых протекает реакция карбонилирования стирола. Исследовано геометрическое строение гидрид-
ного комплекса палладия со стиролом, хлорид-анионом и оксидом углерода(II), а также гидридного 
комплекса палладия со стиролом, хлорид-анионом и ацетат-анионом. Расчеты произведены методом 
B3LYP с использованием комбинированных базисных наборов, в которых для атома палладия 
применялись базисы TZVP и DZVP, для остальных атомов применялись различные валентно-расщеп-
ленные базисы. По результатам расчетов сделаны выводы по влиянию геометрической структуры 
комплексов на конечный выход продуктов реакции карбонилирования стирола. 

 


