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Резюме 

Методом функционала плотности B3LYP определены равновесные геометрические параметры, энтальпии образования соединений и 
радикалов, энергии диссоциации связи O-NO2 нитроэфиров моноатомных алифатических спиртов, а также фтор- и хлорпроизводных 
метилнитрата. Проанализированы основные тенденции изменения параметров геометрической и электронной структуры молекул, энтальпий 
образования и энергий диссоциации. Проведено изучение различных механизмов первичного акта газофазного распада нитроэфиров 
моноатомных алифатических спиртов, фтор- и хлорпроизводных метилнитрата. 


