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Аннотация 
Представлены данные теоретического анализа колебательных спектров  цис- и транс-конформа-

ций метилнитрита современными неэмпирическими квантово-химическими методами, а также метода-
ми теории функционала плотности (B3LYP, MP2, MP3, G2) в базисах (6-31G(d) и 6-311++G(df,p)). 
Установлен наиболее подходящий метод расчета частот и форм нормальных колебаний на основе 
статистической обработки результатов эксперимента и расчета. Определены спектральные особен-
ности конформационного состояния метилнитрита, эффекты образования внутримолекулярных 
водородных связей. 
 


