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Аннотация 

Проведен анализ термодинамических параметров реакции аминирования в газовой фазе и в 
растворе на основании расчетов методом функционала плотности с использованием полно-
электронного базисного набора 6-31G(d) в программном пакете GAUSSIAN'03 и TZ2P+ в программе 
«Амстердамский функционал плотности». Показана термодинамическая и кинетическая возможность 
реакции дихлорюглона с анилином. Рассчитаны переходные состояния, энергии активации и проведен 
анализ орбитальных взаимодействий. 


