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Данная работа является частью комплексного исследования 1,3,4-оксадиазолов, которые находят широкое применение в качестве полупродуктов и мономеров для полимерных, люминесцирующих, фотопроводящих материалов, химических реактивов, других гетероциклических соединений, что обуславливает необходимость изучения их строения и свойств [2-3].
Синтез 1,3,4-оксадиазолов осуществляли реакцией конденсации 2-хлор-5-нитробензойной кислоты с гидразин-сульфатом и дигидразидом щавелевой кислоты в среде олеума.
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Строение и чистота полученных 1,3,4-оксадиазолов подтверждено физико-химическими методами анализа (ТСХ, масс-спектрометрия, ЯМР 1Н, УФ, ИК спектроскопия).

Для изучения электронного и пространственного строения полученных соединений было проведено квантово-химическое моделирование структуры в газовой фазе в рамках программы  Firefly v. 7.1.G. Структура  наиболее устойчивых конформеров была получена путем сканирования поверхности потенциальной энергии (ППЭ) молекулы 2-(1,3,4-оксадиазол-2-ил)-1,3,4-оксадиазола и его 5,5’-диарилзамещенных (Ar =  Ph,  2-Cl-5-NO2-C6H3) при вращении фрагментов молекулы. 
Было проведено моделирование спектров ЯМР и отнесение сигналов методом GIAO в режиме реального времени с помощью пакета Gaussian. Высокая точность расчетов, сравнимая с экспериментальной точностью определения ЯМР-параметров, показана для различных классов органических молекул, включая гетероциклические, углеводные, стероидные и пептидные соединения. Продемонстрирована эффективность расчетов химических сдвигов ЯМР [1]. 
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