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влияет на дегидрохлорирование хлоралканов, но ускоряет отщепление 
HCl из хлордиенов и хлоралкенов (рис. 2). Таким образом, можно сде-
лать следующие выводы. Во-первых, хлороводород, скорее всего, не 
оказывает влияния на скорость дегидрохлорирования нормальных ви-
нилхлоридных звеньев. Во-вторых, HCl катализирует дегидрохлориро-
вание β-хлораллильных и полиенилхлоридных группировок, причем 
данные реакции, вероятно, протекают по мономолекулярному механиз-
му с обменом атомов водорода и хлора между катализатором (HCl) и 
реагентом.  
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Полиариленфталиды – полимеры, обладающие высокой термостой-
костью, хорошей растворимостью в органических растворителях и ус-
тойчивостью к действию минеральных кислот и щелочей. Первые сооб-
щения о синтезе полиариленфталидов поликонденсацией хлорпроизвод-
ных о-кетокарбоновых кислот относятся к 80-м годам XX века [1]. Од-
нако многие детали механизма реакции изучены не до конца. Для их 
установления необходимо определение структуры мономеров и интер-
медиатов поликонденсации. Решить эту задачу можно с помощью кван-
товохимических расчетов. В качестве исследуемых мономеров были 
выбраны изомерные соединения типа: 

Конформацион-
ный анализ моно-
меров и все даль-
нейшие расчеты 
проводились в рам-
ках теории ограни-
ченного метода 
Хартри-Фока с ис-
пользованием базиса 6-31G*. При расчете термохимических параметров 
для каждого соединения были выбраны конформеры с содержанием бо-
лее 20%. Полученные результаты по энтальпии реакции изомеризации 
показали, что хлорзамещенные ариленфталиды являются более выгод-
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ными структурами, чем дикарбонильные соединения. Поэтому арилен-
фталиды были выбраны исходными структурами при образовании ин-
термедиатов. Рост полимерной цепи происходит за счет образования 
карбкатиона,  который затем электрофильно атакует ароматический за-
меститель ариленфталида [1]. Структура исследуемых соединений по-
зволяет предположить возможность образования трех типов карбкатио-
нов: с отрывом атома хлора, с протонированием атома кислорода во 
фталидном цикле и с протонированием карбонильного атома кислорода. 
Согласно данным по изменению внутренней энергии системы, образова-
ние катионов с отрывом атома хлора является наиболее выгодным. При 
этом  на связанном с ароматическим заместителем RH атоме углерода 
значительно уменьшается электронная плотность. Это способствует 
электрофильной атаке мономера карбкатионом. Для двух других типов 
катионов наблюдается увеличение электронной плотности, что препят-
ствует протеканию реакции по механизму электрофильного замещения.  
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Данная работа выполнена с использованием квантово-химических 
расчетов молекул и касается вопросов изучения особенностей взаимо-
действия цис- и транс- диенов и диенофила с участием жирнокислотных 
остатков растительных масел и выяснение причин различного поведения 
низко- и высокоэруковых масел в реакции полимеризации при синтезе 
олиф. Химической основой высокотемпературной обработки масел в 
отсутствие кислорода являются реакции диенового синтеза - реакция 
Дильса-Альдера, которая осуществляется в одну стадию между диеном и 
диенофилом с образованием циклического переходного состояния, так 
называемой единой шестиэлектронной π-системы. С помощью квантово-
химических расчетов по программе Hyper Chem были определены энер-
гия образования шестичленных циклов на основе различных диенов и 
диенофилов.  В роли диенов и диенофилов выступали модельные соеди-
нения растительных масел в виде метиловых эфиров соответствующих 
жирных кислот. Проведена оценка возможности протекания реакции 
Дильса-Альдера с учетом орбитальной симметрии исходных молекул. 
Установлено, что комплексы имеют разрешение по симметрии и имеют 


