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2. Transamination reaction of 1-alkyl-3-(alkyl)aminopyrrole-2,5-diones

Реферат:
1. Дисертація присвячена досліженню переамінування 1-алкіл-3-(алкіл)амінопірол-2,5-діонів аліфатичними і
ароматичними амінами, похідними гідразина і гідроксиламіна в присутності різних кислотних каталізаторів і
у їх відсутності. Розроблено оптимальні умови проведення цих реакцій, виявлено і пояснено закономірності
їх перебігу. Хімічними та квантово-хімічними методами досліджені механізми переамінування. На основі
даних квантово-хімічних розрахунків похідних 3-амінопірол-2,5-діонів виявлено електроноакцепторні
властивості алкільних груп. Квантово-хімічні дослідження аміаку та метиламінів підтвердили це
спостереження. Доведено, що основність амінів у газовій фазі обумовлена, енергією ВПЕ атома Нітрогену і
не залежить від величини негативного заряду, загальної електронної заселеності та заселеності ВПЕ атома
Нітрогену.



2. The thesis is devoted to study of transamination of 1-alkyl-3-(alkyl)aminopyrrole-2,5-diones by aliphatic and
aromatic amines, hydrazine and hydroxylamine derivatives in the presence of different acid catalysts and without
them. Optimal conditions of these reactions developed, their regularities have been explained. The mechanisms of
transamination have been investigated by chemical and computational methods. Electron-withdrawing properties
of alkyl groups have been detected on the basis of quantum-chemical computations of 3-aminopyrrole-2,5-dione
derivatives. This observation has been confirmed by quantum-chemical investigations of ammonia and
methylamines. It has been proved that the basicity of amines in the gas phase is determined of energy of nitrogen
lone electron pare and isn't dependent of the negative charge, the total electronic population and population of
lone electron pare of nitrogen atom.
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