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Тематическое направление: Строение и механизм мономолекулярного распада C-, N-, O-
нитросоединений. Часть XI. 

Барьеры вращения нитрогрупп и предэкспоненциальный 
множитель реакций газофазногов радикального  

распада нитроаренов. 
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Аннотация 
В данной работе приведены результаты расчета барьеров вращения нитрогруппы в нитро-

бензоле разными методами, а также барьеры вращения различных ароматических соединений 
рассчитанных методом B3LYP/6-31G(d). Здесь проведено исследование предэкспоненциального 
множителя реакции радикального распада и нитро-нитритной перегруппировки, а также установлена 
конкуренция этих двух механизмов первичного акта распада нитроаренов. 
 


