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Аннотация 
В рамках метода функционала плотности B3LYP 6-311++G(3df,3pd) впервые получено силовое 

поле молекулы бензола и бензофуроксана в координатах Хδ
0. Вычислены обобщенные силовые 

коэффициенты связей в этих молекулах, частоты нормальных колебаний и проведено их отнесение к 
определенным видам колебаний. Найдено, что обобщенные силовые коэффициенты связей являются 
более эффективной характеристикой изменений в параметрах молекул в зависимости от природы 
соединений по отношению к их геометрической структуре. Наиболее интенсивная полоса в спектре 
бензофуроксана имеет значение 1663 см-1, что соответствует асимметричным валентным колебаниям 
связей С-N, связи N→O и связей  С-С бензольного ядра.  


