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Взаимодействие арилацетонитрилов с нитроаренами, изучаемое в нашей работе, относится к процессам нуклеофильного замещения атома водорода SNArH в нитроароматических системах. 
В данной работе исследуется взаимодействие пара- и мета-замещенного нитропентафторсульфанилбензола с фенилацетонитрилом, в результате которого синтезируется соответствующий 2,1-бензизоксазол (Рис. 1, структура D).

В работе [1] авторами показано, что образование продукта возможно только в случае пара-замещенных нитроаренов. Но, согласно статье [2], при использовании некоторых мета-заместителей, таких как -SF5 и -CF3, продукт также синтезируется. Процесс проходит в несколько стадий с образованием интермедиатов A, B C и конечного продукта D. (Рис. 1).

Была поставлена задача исследования энергетических характеристик всех образующихся интермедиатов, переходных состояний и продукта реакции с помощью квантово-химического моделирования. Расчеты выполнялись в программе MOPAC2012 методом PM7.
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Рисунок 1.  Энергетическая диаграмма процесса формирования конечного продукта
В результате исследования процессов подтверждено, что в присутствии SF5-группы в мета-положении нитробензола продукт действительно образуется. При сравнении полученных энергетических характеристик выяснено, что наиболее энергозатратной является последняя стадия - стадия циклизации. Это позволяет сделать вывод, что указанная стадия является лимитирующей в процессах образования 2,1-бензизоксазолов. 
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