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

Барьеры вращения нитрогрупп в нитроалканах. 
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Аннотация 
С использованием гибридных DFT-методов B3LYP/6-31G(d), 6-31G(d,p) и MP2/6-31G(d),           

6-31G(d,p) определены барьеры вращения NO2-группы для нитрометана и ряда его производных. 
Изучена закономерность влияния выбора метода расчета и базисных функций на результаты расчета 
на примере нитрометана. 

 


