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 Методом DFT (GAMESS, B3LYP/SBKJC-d,p) рассчитаны структуры пере-

ходных состояний, соответствующие двум возможным маршрутам восстанови-

тельного элиминирования из диарильного комплекса  Pt
IV

, образующегося, как 

полагают, прoмежуточно в реакции йодбензола с К2PtCl4. Показано, что образо-

вание 4-иодбифенила является термодинамически более выгодным, чем 1,4-

дииодбензола: рассчитанная разница ΔΔG
#
  переходных состояний (TS-I) и (TS-

II) составляет -10.38 ккал. 

Меха-

низм реакций 

в иследован-

ных нами ра-

нее системах 

включает ак-

тивацию свя-

зи Ar-H с 

промежуточ-

ным образо-

ванием частицы Ar-Pt
II
, окислительное присоединение к ней Ar’I  и последующее 

С-С или C-I восстановительное элиминирование конечного продукта Ar-Ar
’
  или 

I-Ar'-I из Ar’-Pt
IV

(I)-Ar
’
. В согласии с результатами квантовохимиеских расчетов, 

иодбензол, сочетающий одновременно свойства арена и арилиодида в исследо-

ванных условиях (PhI – K2CO3 - 18-crown-6 - 0.5 мольн.% K2PtCl4), превращается, 

преимущественно, в 4-иодбифенил – продукт С-С восстановительного элимини-

рования из диарилиодидного комплекса Pt
IV

.  
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