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В продолжении работ по изучению пространственного строения молекулы 4,4-
диметил-1,3-диоксана [1] рассчитаны барьеры инверсии цикла (пакет программ 
GAMESS, метод, основанный на теории функционала плотности (DFT) B3PW91, 
базис 6-31G(d,p)). 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Рис. 1. Кривая инверсии 4,4-диметил-1,3-диоксана 
Инверсия цикла может идти несколькими путями (схема) с образованием на 

первом этапе твистовой формы (ТВ-1,4; ТВ-2,5; ТВ-3,6). Лимитирующей является 
стадия перехода между конформациями C и ТВ с переходным состоянием (ПС) TS. 
Величина барьера 8,12 ккал/моль. Между твистовыми формами энергетические 
барьеры значительно ниже и составляют 1,74 ккал/моль (ПС В-1,4) и 1,1 ккал/моль 
(ПС В-3,6).       
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