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Орто-ксилилен (1) является реакционноспособным соединением, что ограничивает экспериментальное изучение его термохимических и термодинамических свойств. Ранее наши исследования показали, что метод B3LYP может быть успешно использован для изучения структуры и механизмов реакций мономолекулярного распада углеводородов [1]. Мы использовали гибридный метод функционала плотности B3LYP со стандартными базисами 6-31G(d) и 6-311G++(df,p) для изучения термодинамических характеристик реакции образования 1 из синглета анти-орто-толилкарбена (2a) в газовой фазе. Был найден конформационный переход из 2a в син-орто-толилкарбен (2б). Термодинамические параметры реакций 2а→1 и 2а→2б приведены в таблице. Наиболее энергетически выгодной по данным квантово-химического расчета является конформация 2a. Найденные переходные состояния доказывались присутствием одного отрицательного значения в матрице Гессе и подтверждались IRC спусками. 
Таблица. Энтальпии активаций (H) и энтальпии реакций (Hr), полученные методом B3LYP 
	
	Метод

	
	B3LYP/6-31G(d)
	B3LYP/6-311G++(df,p)

	Реакция 2а → 1

	H, ккал/моль
	11.6
	10.1

	Hr , ккал/моль
	-41.9
	-42.6

	Реакция 2а → 2б

	H, ккал/моль
	11.5
	11.3

	Hr , ккал/моль
	1.5
	1.1


Все расчеты были выполнены в Межведомственном суперкомпьютерном центре РАН.
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