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Аннотация 
Проведен анализ термодинамических параметров реакций бимолекулярного нуклеофильного 

замещения в газовой фазе и в растворах с помощью расчетов методом функционала плотности в 
программных пакетах GAUSSIAN и ADF с использованием ряда полноэлектронных базисных 
наборов. Рассчитаны геометрии переходного состояния, предреакционного и послереакционного 
комплексов для реакции CH3Cl + F- → CH3F + Cl-;  проведен сравнительный анализ энергетических 
профилей реакции в газовой фазе, в воде и тетрахлоруглероде. 


