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Аннотация  
Полуэмпирическим методом PM6 в газовой фазе и в метаноле рассчитаны заряды на атомах, а 

также вклады pz-орбиталей атомов в НСМО молекулы 2-метил-5,7-динитробензо[d]оксазола. Рассчи-
таны стандартные теплоты образования предполагаемых продуктов присоединения метоксид-иона к 
молекуле субстрата, стандартные энтальпии и энергии Гиббса реакций. Установлено, что в метаноле 
определяющую роль играет зарядовый фактор, при этом атака нуклеофила наиболее вероятна по 
атомам углерода С-2, С-4 и С-6 субстрата. При действии карбоната цезия на 2-метил-5,7-динитро-
бензо[d]оксазол в метаноле при комнатной температуре был выделен -аддукт, представляющий 
собой структуру с положением метоксильной группы у второго атома углерода оксазольного цикла. 
Строение полученного соединения доказано методами ЯМР (1Н ЯМР, 13С ЯМР, HSQC, НМВС), ИК 
спектроскопии, а также элементным анализом. 
 


