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Аннотация 

С использованием различных базисов гибридного метода функционала плотности B3LYP 
рассчитаны энтальпии образования и энергии диссоциации связи C-NO2 (D(C-N)) нитробензола, 
изомерных динитробензолов, нитротолуолов, нитроанилинов и нитрофенолов. Проанализированы 
основные особенности влияния молекулярной структуры на изменение энтальпий образования. Для о-
нитрофенола и о-нитроанилина отмечено влияние внутримолекулярной водородной связи. Расчетные 
значения D(C-N) использованы для обсуждения влияния молекулярной структуры на изменения в ряду 
перечисленных соединений энергии активации радикального газофазного распада. 

 


