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Резюме 

С использованием гибридного DFT-метода B3LYP/6-31G(d) определены геометрические параметры нитробензола и ряда его 
монофункциональных производных. Рассчитаны энергии диссоциации связи C-NO2, энергии активации газофазного радикального распада, а 
также барьеры нитро-нитритной перегруппировки. Полученные результаты использованы для обсуждения конкуренции различных 
механизмов мономолекулярного распада нитробензолов. 
 


