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Аннотация  
Целью работы было квантово-химическое моделирование методом теории функционала плотности 

взаимодействия 2-метил-5,7-динитробензо[d]оксазола с тетрагидридоборат-ионом. Для этого была 
проведена геометрическая оптимизация и расчет полных энергий молекулы 2-метил-5,7-динитро-
бензо[d]оксазола в газовой фазе и воде методом DFT/B3LYP/aug-cc-pVDZ. Для определения вероятных 
реакционных центров для атаки нуклеофила установлены заряды на атомах по Малликену и NBO заряды в 
молекуле исходного субстрата. Наибольшие положительные заряды по Малликену в исследуемой 
молекуле, как в газовой фазе, так и в воде, сосредоточены на атомах углерода С4 и С6, тогда как в случае 
NBO анализа таковым является атом углерода C2. Анализ нуклеофильных атомных фронтальных 
электронных плотностей на атомах субстрата показал, что с точки зрения орбитального контроля 
присоединение нуклеофила наиболее вероятно к атому углерода в 4 положении. Полученные данные 
согласуются с проведенными ранее экспериментальными исследованиями, в которых жесткое основание – 
метоксид-ион присоединяется к атому углерода С2, представляющему собой жесткий кислотный 
реакционный центр, а реакция с мягким основанием – тетрагидридоборат-ионом протекает по более 
мягким кислотным центрам – атомам углерода бензольного кольца C4 и C6. Расчет полных энергий 
предполагаемых -аддуктов позволил установить, что наиболее термодинамически устойчивой структурой 
при присоединении одного гидрид-иона к молекуле 2-метил-5,7-динитробензо[d]оксазола будет являться 
продукт присоединения нуклеофила к атому углерода C4, а в случае двух гидрид-ионов – в положения 4 и 
6 аннелированного бензольного кольца, активированного нитрогруппами. Таким образом, расчет зарядов 
по Малликену, а также значения нуклеофильных атомных фронтальных электронных плотностей на 
атомах субстрата лучше всего отражают протекание реакции в условиях орбитального контроля с 
тетрагидроборат-ионом, а NBO заряды лучше подходят для описания протекания реакции в условиях 
зарядового контроля. 


