Можно ли доверять изодесмическим реакциям и выводам, сделанным на их основе? 
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Description automatically generated with medium confidence]Изодесмические реакции – давно известный тип реакций, широко используемый для количественной оценки различных показателей. Активное использование этого подхода связано с компенсацией ошибок, так как в изодесмических реакциях количество связей каждого типа сохраняется [4]. Таким образом, при составлении реакций подбирают максимально похожие продукты и реагенты, чтобы изменение в энергии, происходящее в ходе реакции, соответствовало интересующему эффекту. Выводы, сделанные на основе этого метода, имеют большое значение для разных областей химии [1–3]. В этой работе при помощи методов квантовой химии мы показываем, что недостаточно подбирать продукты с похожим порядком связи, а необходимо учитывать конформационные предпочтения молекул и внутримолекулярные взаимодействия, иначе получаемые результаты могут быть некорректными.
Рис. 1. Области, эффекты и величины, для количественного определения которых используются изодесмические реакции
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