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В данной работе рассмотрены процессы формирования диариловых эфиров при нуклеофильном ароматическом замещении SNAr в нитроароматических системах. 
В качестве объекта исследования выбрано взаимодействие 2,4-дифторнитробензола с фенолятом калия, образующимся в щелочной среде K2CO3 в процессе депротонирования фенола. При этом возможно замещение фтора в орто- или  пара- положениях с образованием соответствующих диариловых эфиров [1] (Схема 1).
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Схема 1.
Было выполнено квантово-химическое моделирование с построением ППЭ системы «исходные реагенты - конечный продукт» для случаев  орто- и пара-замещения фтора в исходном 2,4-дифторнитробензоле. (Рис 1.) Расчёты выполнялись в программе МОРАС 2016 с использованием полуэмпирического метода РМ7 [2]
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Сравнение полученных энергетических характеристик показало, что предпочтительным является процесс замещения атома фтора в орто-положении к нитрогруппе 2,4-дифторнитробензола при образовании диариловых эфиров.
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