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Реакции органических пероксидов с участием переходных металлов остаются недостаточно изученными, несмотря на их значительный синтетический потенциал. В данной работе проведено квантово-химическое исследование механизма трансформации каркасных аминопероксидов под действием FeCl₂.
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Схема 1. FeCl₂-опосредованная транформация каркасных аминопероксидов
Квантово-химические расчёты были выполнены с использованием программного пакета Orca 5.0.4 методом DLPNO-CCSD(T)/def2-TZVPP/CPCM(MeCN)//ωB97X-D4/def2-TZVP/CPCM(MeCN). В исследовании был установлен механизм FeCl2-опосредованной трансформации аминопероксидов в функционализированные тетрагидрофураны, а также изучены электронные эффекты, сопровождающие эти превращения. 
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Схема 2. Установленный механизм трансформации азаозонидов (слева) и аминопероксидов (справа)
Полученные результаты [1] углубляют понимание процессов превращения органических пероксидов под действием солей переходных металлов и открывают новые возможности для разработки атомно-экономичных синтетических методик.
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