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В продолжение систематических исследований термических перегруппировок 
алкенилариловых эфиров проведены квантовохимические расчеты (АМ1, Hy-
perChem [1]) перегруппировки 1,1-бис-[(2΄-метил-фенокси)метил]этена, который 
можно рассматривать как β-арилоксиметилаллиловый эфир фенола. Считается, что 
подобные бисэфиры в термических условиях претерпевают двойную синхронную 
внутримолекулярную перегруппировку Кляйзена с образованием соответствующих 
бисфенолов [2]. Нами изучены возможные маршруты перегруппировки и выбран 
оптимальный (рис.), исследованы особенности структуры и электронного строения 
образующихся интермедиатов и переходных состояний.  

Рис. Маршрут термической перегруппировки  
1,1-бис-[(2’-метилфенокси)метил]этена 

Согласно экспериментальным [3] и расчетным данным установлено, что терми-
ческая перегруппировка бисариловых эфиров является двухступенчатой  внутримо-
лекулярной реакцией, обусловленной последовательным превращением О−С-связей 
исходного эфира. 
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