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Аннотация 
С использованием квантово-химических методов функционала плотности B3LYP/6-31G(d,p), 

B3LYP/6-31+G(2df,p), wB97x/def2tzvpp, проведен расчет молекул бензола, нитробензола, хлорнитробен-
зола, а также фенильного, нитрофенильных и хлорнитрофенильных радикалов. Расчет проводился с 
помощью программного пакета Gaussian. По полученным данным были вычислены энтальпии образования 
исследуемых соединений, для чего использовалась разработанная автором программа CalcTDFunc. Также 
были вычислены энергии диссоциации связи C–H в бензоле, нитробензоле и хлорнитробензоле. Рассмат-
ривался отрыв водорода в различных положениях относительно нитрогруппы. Для энтальпий образования 
бензола, нитробензола, а также для фенильного и нитрофенилиных радикалов наиболее надежными можно 
считать оценки методов B3LYP/6-31G(d,p) и wB97x/def2tzvpp: значения, предсказанные ими, достаточно 
близки между собой, а также хорошо согласуются с экспериментальными данными для тех соединений, для 
которых эти данные имеются. Значения, предсказанные методом B3LYP/6-31+G(2df,p), существенно 
завышены. При замене в соединении одного атома водорода на атом хлора результаты всех трех методов 
дают слишком большой разброс значений, что затрудняет исследование изменения энтальпий образования. 
Однако значения энергий диссоциации все три метода передают достаточно близко. Показано, что данный 
факт можно объяснить согласованностью изменения значений энтальпий образования исходных соеди-
нений и энтальпий образования радикалов, причем высокий коэффициент корреляции наблюдается для всех 
трех методов. Рассмотрено влияние хлора и нитрогруппы на прочность связи C–H. Отмечено, что положение 
отрываемого водорода в нитробензоле и присутствие хлора не оказывает на ее величину значительного 
влияния. 
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