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Направление термической перегруппировки α,γ-диметилаллиловых эфиров 
метоксифенолов во многом зависит от положения заместителя в ядре и проходит 
внутримолекулярно в случае пара-положения метоксигруппы (1) с образованием 
классического фенола Кляйзена, или межмолекулярно – при мета-положении 
-ОСН3 (2) (схема) [1]. 

Нами проведено квантово-химическое исследование реакций методом DFT 
B3PW91/6-31G*. Выполнена оптимизация геометрии исходных эфиров, 
интермедиатов и продуктов реакции, рассчитаны энергетические профили 
перегруппировок (Еполн, ккал/моль). 
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где R = –CH2(CH3)–CH=CH2–CH3 
Найдены переходные состояния для внутримолекулярной перегруппировки 3, 4. 

Возможность реализации π-комплекса в случае мета-замещения, энергия которого 
сопоставима с энергией активации внутримолекулярной перегруппировки, 
объясняет образование продуктов межмолекулярного протекания процесса. 
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