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Аннотация  

Рассмотрено геометрическое строение ряда С- и N-нитросоединений. Вычислены матрицы сило-
вых коэффициентов в декартовой системе координат и в координатах Xδ

0 с использованием подхода 
DFT (B3LYP/6-31(d,p)). Представлены обобщенные силовые коэффициенты «векторов связей», (коор-
динаты Xδ

0). Определены частоты нормальных колебаний, характерных для фрагмента X-NO2 , где X = 
C,N. 

 


