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Галогенпроизводные нитрометана: строение,  
силовые поля с использованием координат Xδ
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Аннотация 
Рассмотрено электронное строение соединений, являющихся галогенпроизводными нитроме-

тана. Вычислены матрицы силовых коэффициентов в декартовой системе координат и в координатах 
Xδ

0 с использованием подхода DFT. Представлены обобщенные силовые постоянные «векторов 
связей», полученные в координатах Xδ

0, когда выбранная система «векторов связей» совпадает с 
традиционными химическими связями в соединениях.  


