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Аннотация 

 На примере аддуктов, образующихся при присоединении тиофенильного радикала к цикло-
гексадиеновому кольцу хинонимина, методами квантовой химии рассмотрены возможные механизмы 
изомеризации указанных интермедиатов в соответствующие феноксильные и ароматические аминиль-
ные радикалы. Показано, что по своей величине энергия активации  внутримолекулярного переноса 
атома Н от связи СН в месте присоединения радикала PhS настолько большая, что может равняться 
или даже превышать прочность разрываемой СН-связи. Вследствие этого внутримолекулярная 
перегруппировка радикальных аддуктов представляется маловероятной. Рассмотрен альтернативный 
бимолекулярный механизм передачи атомов Н с участием дополнительной молекулы тиола, который 
выполняет роль катализатора реакции вследствие образования шестичленного переходного состояния 
и высокой экзотермичности реакции. Полученные данные свидетельствуют о том, что такой механизм 
может обеспечить быстрый перенос атома Н.     
   


