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Резюме 
Квантово-химическим методом B3LYP в базисе STO 6-31G(d) рассчитана геометрия и электронная структура 2,4-толуилен-

диизоцианата. С позиций стерических и кулоновских взаимодействий проведен анализ различной реакционной способности изоцианатных 
групп в рассматриваемом соединении в реакциях со спиртами. 
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