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Аннотация 

Теория функционала плотности DFT (B3LYP) уровня с базисом 6-31G(d) применялась, как 
эффективный путь для расчета частот "амидных" полос нескольких простых ароматических уретанов. 
Были обнаружены полосы, относящиеся к цис- и транс-конформерам ароматических нафтилуретанов. 
Были рассчитаны структура, гармонические частоты и их интенсивности водородосвязанных димеров 
этих соединений. Рассчитанные спектры димеров находятся в хорошем соответствии с эксперимен-
тальными спектрами растворов. 


