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Одной из перспективных реакций в органической химии является взаимодействие галогензамещенных бензолов с гетероатомными фенолами, Указанная реакция относится к процессам ароматического нуклеофильного замещения SNAr и приводит к формированию диариловых эфиров - продуктов с двумя ароматическими кольцами, соединенными мостиковым гетероатомом [1].
В данной работе исследуется взаимодействие галогенаренов (хлор- и бромбензола) с фенолом и тиофенолом, в результате чего получаются соответствующие диариловые эфиры. Процесс протекает в щелочной среде с участием карбоната калия, в результате чего фенол и тиофенол подвергаются депротонированию с образованием фенолята калия и тиофенолята калия, которые затем вступают в реакцию с галогензамещенными бензолами. (Схема 1).
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R1 = Cl, Br                  R2 = OК, SК                                          R3 = O, S
Схема 1.


В ходе работы было выполнено квантово-химическое моделирование формирования образующихся диариловых эфиров, включающее в себя построение профилей потенциальной энергии системы «исходные реагенты - конечный продукт» и вычисление энергетических барьеров процесса. Расчёты выполнялись в программе МОРАС 2016 с использованием полуэмпирического метода РМ7 [2]. Полученные данные представлены в таблице 1.

Таблица 1.  Значения энергетических барьеров образования диариловых эфиров, кДж/моль
	
	C6H5Br
	C6H5Cl

	C6H5OК
	72,5036
	75,5432

	C6H5SК
	48,8600
	47,5423


При сравнении полученных энергетических характеристик было показано, что наименьшее значение энергетического барьера соответствует образованию диарилового эфира при взаимодействии хлорбензола с тиолятом калия. Таким образом, установлена наиболее оптимальная реакционная система для реализации исследуемого процесса.
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