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Аннотация 
Рассчитаны разными методами оптимизированная молекулярная геометрия, кратность связей, 

атомные заряды для 3-(4-хлорфенил)-2,1-бензизоксазол-5-карбонилхлорида. Проведено сравнение 
результатов расчетов полуэмпирическими методами РМ3 и РМ6, методами Хартри-Фока (с разными 
базисными наборами), Меллера-Плессета, теории функционала плотности с данными РСА, сделан 
анализ Малликеновских атомных зарядов. На основе молекулярной геометрии и анализа Малике-
новских зарядов идентифицированы межмолекулярные взаимодействия. 
 

 


