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Аннотация  
Методом функционала плотности (PBE) в базисе TZ2P детально исследовано взаимодействие 

бис(η4-норборнадиен)никеля (катализатора реакции циклоприсоединения) с этилакрилатом и нор-
борнадиеном. Рассмотрено формирование и взаимопревращение двух-, трех- и четырехлигандных 
комплексов никеля (0) различного состава, а также их изомеров. Показано, что молекула растворителя 
(толуола) не может конкурировать с олефинами за координационное место. Образование аддуктов с 
числом лигандов более 3 невыгодно по кинетическим и термодинамическим причинам. На основе 
анализа энергетических (ΔH0, ΔH≠) параметров определены наиболее вероятные интермедиаты 
реакции циклоприсоединения.  


