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Аннотация 
Представлены данные теоретического анализа колебательных спектров метилнитрата, транс- и 

гош-конформаций этилнитрата, полученные c использованием методов теории функционала плот-
ности (B3LYP/6-31G(d)). Установлены энергетически наиболее выгодные структуры метилнитрата и 
этилнитрата, рассчитаны соответствующие этим структурам частоты и формы нормальных колебаний. 
Выявлены спектральные особенности конформационного состояния метил-, этилнитрата, а также 
эффекты образования внутримолекулярных водородных связей. 

 


