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Квантово-химическим моделированием с использованием DFT метода и функционала плотности PBE показано, что BF3 равноправно легко мигрирует от одного координационного центра к другому, при условии их примерно одинаковой электроно-донорности. Установлено, что фосфит-фосфонатная перегруппировка под воздействием BF3 протекает в две стадии (T =  298.150 K):
Первая стадия:    
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Вторая стадия:
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Побочным, менее энергоемким процессом является стадия дисмутации фосфит-BF3 комплекса:
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Работа выполнена при активном содействии ООО “Инновационно-издательский дом “Бутлеровское наследие” и  Научного фонда им. А.М. Бутлерова.
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