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 Тематическое направление: Строение и механизм мономолекулярного распада C-, N-, O-нитросоединений. Часть IV.  
РОЛЬ НИТРО-НИТРИТНОЙ ПЕРЕГРУППИРОВКИ В МЕХАНИЗМЕ 

МОНОМОЛЕКУЛЯРНОГО РАСПАДА АЛИФАТИЧЕСКИХ НИТРОСОЕДИНЕНИЙ. 
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Резюме 
При исследовании реакции нитро-нитритной перегруппировки (ННП) нитрометана и некоторых галоиднитрометанов 

полуэмпирическим (РМ3) и неэмпирическими (HF, B3LYP, QCISD, CASSCF) квантово-химическими методами с использованием базисов        
3-21G, 6-31G(d), 6-311++G(df,p) и различных уровней расчета (2×2, 4×4, 6×6, 8×8) для CASSCF сделан вывод о том, что она не является 
конкурентоспособным механизмом термического распада всех указанных нитросоединений, за исключением фторнитрометана, для которого 
энергия разрыва связи по данным метода B3LYP/6-31G(d) на 15 кДж/моль выше, чем барьер ННП. 
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