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Исследование влияния деформационных напряжений на кинетику химических реакций полимеров является важной задачей на сегодняшний день. Циклические углеводороды – это удобная модель для изучения такого влияния.
В работе изучалась структура переходного состояния в реакциях отрыва атома водорода различными радикалами от циклоалканов. В такой реакции происходит перегибридизация атома углерода из sp3 в sp2. При этом если деформация приближает структуру молекулы к переходному состоянию, то константа скорости увеличивается, и наоборот. В работе исследованы реакции метила и галогенопроизводных с циклоалканами от циклопентана до циклододекана. 
Была получена геометрия переходных состояний, рассчитаны термодинамические характеристики этих реакций, энергии активации, определены константы скорости, а также исследована их зависимость от напряжения циклов. Расчеты велись в приближении DFT (B3LYP, PBE0) в базисе 6-31+G** как в открытых, так и в закрытых оболочках с помощью программы GAUSSIAN. Константы скорости рассчитывались на основе теории переходного состояния. Термодинамические функции были рассчитаны с помощью программы MOLTRAN.
