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Считается, что перегруппировка Кляйзена γ-хлораллилового эфира п-крезола (1), 
в термических условиях протекает как согласованный внутримолекулярный 
процесс с инверсией аллильного фрагмента [1]. В присутствии катализатора, 
отсутствие инверсии аллильного фрагмента предполагает возможность реализации  
ступенчатого межмолекулярного процесса [2]. 

Нами проведены квантовохимические расчеты (B3PW91/6-31G*) превращения 
соединения 1 в условиях катализа (BF3·O(C2H5)2). Найдено, что BF3 координируется 
на расстоянии 1.770 Å по направлению неподеленной электронной пары кислорода 
эфира 1 с образованием устойчивого комплекса 2 (схема, Еполн, ккал/моль), в 
котором наблюдается значительное разрыхление связи O(2)−C(3). Расчеты 
показывают, что далее реакция может развиваться по двум направлениям: 
образование аниона (3) и катиона (4), что определяет возможность реализации 
ступенчатого межмолекулярного процесса с образованием диенона 6, и 
изомеризация комплекса 2 в новый π-комплекс 5. Энергетические характеристики 
перехода 2−5 (Еакт=27.7 ккал/моль) и геометрические параметры 5 (табл.) 
благоприятны для образования  диенона 6. Последний, в результате кето-енольной 
таутомерии, переходит в фенол 7.  
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Межатомные расстояния в реакционном центре, Å 

Соединение 
Атомы 

2 5 6 
C(1) – O(2) 1.406 1.287 1.255 
O(2) – C(3) 1.462  -   -  
C(3) – C(4) 1.493 1.392 1.500 
C(3) – C(6)  -  2.779 1.561 
C(4) – C(5) 1.332 1.370 1.332 
C(1) – C(6) 1.388 1.442 1.509 
O(2) – B 1.770 1.567 1.659 
C(6) - H 1.086 1.087 1.104 
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