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С использованием многошаговых (композитных) квантовохимических методов G3B3 и G4, а также
методов функционала плотности B3LYP, CAM-B3LYP, wB97XD рассчитаны энтальпии образования
восьми нитропентанов и пентильных радикалов. На основе этих результатов определены энергии
диссоциации связи C–NO2 (D(C–N)) соединений. Рассмотрены особенности влияния молекуляр-
ной структуры на величину D(C–N) нитропентанов. Проведено сравнение расчетных и термохими-
ческих значений энтальпий образования радикалов, которое показало, что наиболее надежные оценки
дает метод G4 (среднее абсолютное значение погрешности составляет 2.2 кДж/моль). Энергия диссоци-
ации изученных соединений по данным метода G4 изменяется от 252.8 до 268.2 кДж/моль.
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ВВЕДЕНИЕ
Изучение кинетики и механизма термическо-

го разложения является одним из важных направ-
лений исследований в области химии нитросоеди-
нений [1–12]. В настоящее время наиболее подроб-
ные сведения по кинетике термического распада
имеются для нитроалканов [2, 3, 8]. Нитроалканы
в газообразном состоянии распадаются по двум
основным механизмам: радикальному – с гомо-
литическим разрывом связи C–NO2 и молекуляр-
ному, связанному с элиминированием азотистой
кислоты [3]. Экспериментальные данные по ки-
нетике термического распада в газообразном состо-
янии представляют особый интерес для обсужде-
ния влияния строения молекул на изменение в ряду
аррениусовских параметров первичного акта реак-
ции. Значительное место при изучении механизмов
термодеструкции нитросоединений занимают рас-
четы квантовохимическими методами [13–15].
Использование этих методов дает возможность
существенно расширить число обсуждаемых ме-
ханизмов термодеструкции различных классов
нитросоединений [15–34]. Кроме того, во мно-
гих случаях это позволяет уточнить, восполнить,
а иногда и принципиально изменить трактовку
экспериментальных данных.

Основной массив экспериментальных данных
по кинетике газофазного радикального распада

нитроалканов получен для полинитросоедине-
ний. Значительно меньше сведений имеется по
радикальному механизму газофазного распада
мононитроалканов [2, 3]. Мононитроалканы рас-
падаются преимущественно по молекулярному ме-
ханизму с элиминированием азотистой кисло-
ты, поэтому экспериментальные оценки барье-
ров реакций радикального распада имеются только
для нескольких простейших соединений и не отли-
чаются высокой точностью [2, 3]. Энергия (эн-
тальпия) диссоциации связи C–N (D(C–N)) может
быть рассчитана из энтальпий образования нитро-
алканов и продуктов реакции. В работе [35] с ис-
пользованием различных неэмпирических мето-
дов и методов функционала плотности (DFT) были
определены значения D(C–N) восьми простей-
ших нитроалканов C1–C4, хорошо согласующи-
еся с наиболее надежными термохимическими
оценками.

В данном сообщении приводятся результаты
расчета прочности связи C–NO2 в нитропента-
нах, для которых экспериментальные значения
D(C–N), полученные с использованием термохи-
мических или кинетических методов, отсутству-
ют. Применение расчетных данных для нитро-
пентанов представляет значительный интерес,
поскольку позволяет более подробно рассмот-
реть некоторые особенности влияния молекуляр-
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ной структуры на величину D(C–N) в ряду нитро-
алканов и получить важные дополнительные све-
дения о сравнительной прочности связей C–NO2,
образованных с участием первичных, вторичных
и третичных атомов углерода.

МЕТОДЫ РАСЧЕТА

Расчеты проводились с использованием паке-
та прикладных программ GAUSSIAN 09 [36]. Эн-
тальпии образования оценивались из полных элек-
тронных энергий стандартными методами [37, 38]
для оптимальных конформаций. При проведении
расчетов использовались композитные методы
G3B3 [38] и G4 [39], которые лучше других кван-
товохимических методов передают термохимиче-
ские характеристики нитроалканов [35, 37, 38,
40]. С целью получения более подробных дан-
ных мы применяли также методы теории функ-
ционала плотности B3LYP [41, 42] с базисом 6-
31G(d,p), wB97XD [43] с базисами TZVP и TZVPP, а
также CAM-B3LYP [44] с базисом 6-31+G(2df,p).

РЕЗУЛЬТАТЫ

В табл. 1 приведены расчетные значения энталь-
пий образования нитропентанов. К сожалению, на-
дежные экспериментальные данные по энтальпи-
ям образования мононитропентанов отсутствуют
[45, 46]. Вместе с тем в работах [35, 40] было пока-
зано, что для нитрометана, нитроэтана, нитропро-
панов и нитробутанов термохимические и рас-
четные значения энтальпий образования, полу-
ченные с использованием методов G3B3 и G4,
хорошо согласуются между собой. Средняя в
ряду погрешность расчета методом G4 не пре-
вышает 3.8 кДж/моль. С учетом этих данных можно
полагать, что и для нитропентанов расчетные зна-
чения энтальпий образования будут также доста-
точно надежными. В работе [47] приводится тер-
мохимическое значение энтальпии образования
1-нитропентана в газообразном состоянии, равное

–164 кДж/моль, которое удовлетворительно согла-
суется с оценкой методом G4: –169.9 кДж/моль.

Все использованные в работе методы одинако-
во передают тенденции изменения энтальпий об-
разования в ряду нитропентанов. Наибольшие зна-
чения энтальпий образования (наименьшие по аб-
солютной величине) расчет предсказывает для
следующих соединений: 1-нитропентана, 2-метил-
1-нитробутана, 3-метил-1-нитробутана, 2,2-диме-
тил-1-нитропропана, в которых нитрогруппа при-
соединена к первичному атому углерода (в табл. 1 –
это соединения 1, 4, 7, 8). В этом случае наличие
разветвления углеродного скелета увеличивает аб-
солютное значение энтальпии образования. Наи-
меньшее в ряду значение энтальпии образования
расчет предсказывает для 2-метил-2-нитробутана
(соединение 5), в котором нитрогруппа присо-
единена к третичному атому углерода. Нитропен-
таны, в которых нитрогруппа присоединена к вто-
ричному атому углерода (соединения 2, 3, 6), имеют
средние в ряду значения энтальпий образования.

В табл. 2 приведены расчетные значения энталь-
пий образования пентильных радикалов. По ре-
зультатам расчета относительно большие значения
энтальпий образования наблюдается для тех из
них, в которых неспаренный электрон локализо-
ван преимущественно на первичном атоме уг-
лерода (пентил, 2-метилбутил, 3-метилбутил,
2,2-диметилпропил). Радикалы, в которых неспа-
ренный электрон локализован преимущественно
на вторичном атоме углерода (пентан-2-ил, пен-
тан-3-ил, 3-метилбутан-2-ил), имеют более низ-
кие значения энтальпий образования. Минималь-
ное в ряду значение энтальпии образования расчет
предсказывает для пентильного радикала, в кото-
ром неспаренный электрон локализован преиму-
щественно на третичном атоме углерода (2-метил-
2-нитробутан).

Сопоставление расчетных и эксперименталь-
ных значений энтальпий образования пентиль-
ных радикалов представляет достаточно сложную
проблему. Долгое время в различных справочни-
ках [48–50] для углеводородных радикалов приво-

Таблица 1. Энтальпии образования (в кДж/моль) нитропентанов

Номер 
соединения Соединение B3LYP/

6-31G(d,p)
CAM-B3LYP/
6-31+G(2df,p) wB97XD/TZVP wB97XD/TZVPP G3B3 G4

1 1-нитропентан –174.5 –192.2 –107.3 –161.4 –171.9 –169.9
2 2-нитропентан –185.9 –204.2 –121.0 –174.1 –189.7 –187.7
3 3-нитропентан –186.3 –204.6 –122.9 –175.8 –192.9 –190.5
4 2-метил-1-нитробутан –172.9 –192.4 –110.4 –164.2 –178.8 –177.0
5 2-метил-2-нитробутан –190.0 –208.5 –128.7 –180.7 –202.8 –200.5
6 2-метил-3-нитробутан –183.9 –203.6 –122.8 –175.7 –194.7 –193.0
7 3-метил-1-нитробутан –172.9 –192.3 –111.2 –165.7 –175.5 –173.9
8 2,2-диметил-1-нитропропан –177.3 –197.9 –116.5 –169.9 –189.0 –189.5
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дились рекомендуемые значения энтальпий обра-
зования, отличающиеся на 12–17 кДж/моль. В по-
следние годы значительное внимание уделялось
анализу надежности экспериментальных данных.
В результате проделанной работы разброс реко-
мендуемых значений энтальпий образования ра-
дикалов значительно уменьшился. С учетом ска-
занного, для сравнения с расчетными значения-
ми мы используем результаты, рекомендованные
в вышедшей сравнительно недавно работе [51].
Эти значения хорошо согласуются с данными ав-
торитетных термохимических справочников [48,
49]. Абсолютные значения отклонений расчет-
ных величин энтальпий образования пентильных
радикалов от рекомендуемых экспериментальных
приведены в табл. 2.

По данным расчета наилучшее согласие ука-
занных выше величин наблюдается при исполь-
зовании метода G4. В этом случае средний в ряду
модуль погрешности составляет 2.2 кДж/моль, что
даже меньше, чем указанные в справочниках воз-
можные погрешности экспериментального опреде-
ления [48–51]. Отметим, что аналогичная картина
наблюдается и при сравнении экспериментальных
и расчетных энтальпий образования углеводород-
ных радикалов C1–C4 [40]. В этом случае средний
модуль погрешности определения энтальпии об-
разования радикалов при использовании метода
G4 составляет 3.5 кДж/моль. Приведенные дан-
ные показывают также, что в ряде случаев резуль-
таты расчета могут быть использованы для оценки
надежности экспериментальных данных. Это важ-
но в тех случаях, когда результаты, рекомендован-
ные в различных термохимических справочниках,
значительно различаются. Подобная ситуация дол-

гое время существовала для пентильных ради-
калов. Рекомендованные в справочнике [50] эн-
тальпии образования для них в газообразном со-
стоянии были значительно ниже приведенных в
работах [48, 49].

При использовании данных справочника
[50] средний модуль погрешности метода G4
значительно возрастает и достигает значения в
18.6 кДж/моль. Сравнительно недавно в работе [51]
при участии авторов справочника [50] эти результа-
ты пересмотрели с учетом появившихся новых экс-
периментальных данных. При этом рекомендован-
ные для алкильных радикалов C2–C5 значения по-
чти не отличались от результатов, приведенных в
работах [48, 49]. Рассмотренная ситуация показы-
вает, что результаты квантовохимических расче-
тов в ряде случаев могут быть использованы не
только для восполнения отсутствующих, но и для
оценки надежности имеющихся эксперименталь-
ных данных.

При использовании метода G3B3 среднее в ряду
изученных соединений значение модуля погреш-
ности увеличивается почти в 3 раза (6.2 кДж/моль).
Используемые в работе методы теории функциона-
ла плотности значительно хуже согласуются с тер-
мохимическими данными. Для методов B3LYP и
wB97XD средний в ряду модуль различия расчет-
ных и экспериментальных значений составляет
17.0 и 31.9 кДж/моль соответственно. При этом
метод B3LYP систематически занижает, а метод
wB97XD – завышает значения энтальпии образо-
вания радикалов. Отмеченные тенденции следует
учитывать при анализе расчетных значений энер-
гий диссоциации связи C–NO2 нитропентанов. Со-
ответствующие результаты представлены в табл. 3.

Таблица 2. Энтальпии образования (ΔHf, 298) и абсолютные значения их отклонений от экспериментальных оценок 
(Δ) для радикалов, образующихся при разрыве связи C–NO2 в нитропентанах (в кДж/моль)

Номер 
соединения Радикал

B3LYP/
6-31G(d,p)

CAM-B3LYP/
6-31+G(2df,p)

wB97XD/
TZVP

wB97XD/
TZVPP G3B3 G4

Экспери-
мент

ΔH
f, 

29
8

Δ

ΔH
f, 

29
8

Δ

ΔH
f, 

29
8

Δ

ΔH
f, 

29
8

Δ

ΔH
f, 

29
8

Δ

ΔH
f, 

29
8

Δ

9 Пентил 37.1 17.3 33.5 20.9 84.5 30.1 64.4 10.0 61.0 6.6 56.1 1.7 54.4
10 Пентан-2-ил 20.6 29.6 19.0 31.3 73.2 23.0 50.2 0.0 51.0 0.8 45.7 4.5 50.2
11 Пентан-3-ил 21.9 25.1 20.0 27.0 75.0 28.0 52.1 5.1 51.9 4.9 46.9 0.0 47.0
12 2-метилбутил 38.5 9.4 33.5 14.4 85.5 37.6 63.1 15.2 56.4 8.5 51.5 3.6 47.9
13 2-метилбутан-2-ил 9.4 19.6 8.7 20.3 61.2 32.2 38.6 9.6 39.7 10.8 33.9 4.9 29.0
14 3-метилбутан-2-ил 20.7 19.6 18.1 22.2 70.2 29.9 47.8 7.5 45.5 5.2 40.0 0.3 40.3
15 3-метилбутил 34.6 13.4 30.0 18.0 81.2 33.2 60.0 12.0 53.3 5.3 48.2 0.2 48.0
16 2,2-диметилпропил 33.9 2.5 26.0 10.4 77.9 41.5 56.2 19.8 44.1 7.7 39.1 2.7 36.4
17 NO2 23.0 10.1 21.3 11.8 53.9 20.8 22.6 10.5 31.8 1.3 30.7 2.4 33.1

Среднее значение Δ 
(без учета NO2)

17.1 20.5 31.9 9.9 6.2 2.2
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Отсутствие надежных экспериментальных дан-
ных по энтальпиям образования нитропентанов не
позволяет сравнить полученные расчетные значе-
ния с термохимическими оценками D(C–N). В то
же время сравнение расчетных и эксперименталь-
ных значений энтальпий образования продук-
тов реакции радикального распада нитропентанов
(алкильных радикалов и NO2) позволяет предполо-
жить, что расчетные значения D(C–N), получен-
ные с использованием метода G4, будут достаточ-
но близки наиболее надежным термохимическим
оценкам. В качестве дополнительного аргумен-
та в пользу этого предположения могут служить
и результаты сравнения расчетных и эксперимен-
тальных значений D(C–N) нитроалканов C1–C4
[35, 40]. В этом случае средняя абсолютная вели-
чина погрешности расчетных и эксперименталь-
ных значений D(C–N) при использовании мето-
дов G4, G3, G3B3 не превышает 6.6 кДж/моль.

Все использованные в нашей работе методы
предсказывают сравнительно незначительное из-
менение D(C–N) в ряду изомерных нитропентанов
(не более чем на 8–13 кДж/моль (G3B3)). При-
мерно в 2–2.5 раза большие изменения в ряду рас-
чет предсказывает для энтальпий образования нит-
ропентанов и пентильных радикалов. На основе
этих данных можно высказать предположение, что
изменение в ряду энтальпий образования соедине-
ний и радикалов происходит согласованно и при
расчете D(C–N) отмеченные различия частич-
но компенсируются.

Анализ полученных данных показывает, что
корреляция между энтальпиями образования нит-
ропентанов и радикалов, образующихся при гомо-
литическом разрыве связи C–NO2, в них действи-
тельно имеет место. Например, по данным метода
G4 коэффициент корреляции между указанными
выше величинами составляет 0.906. Расчетные зна-
чения D(C–N), предсказываемые разными метода-
ми, заметно различаются. Например, для 1-нитро-
пентана это различие достигает 30.1 кДж/моль.
Максимальные значения для прочности связи C–

NO2 предсказывает метод G3B3, минимальные –
метод B3LYP/6-31G(d,p). Как уже отмечалось, наи-
более надежными оценками D(C–N) мы считаем
полученные по методу G4. Например, для 1-нит-
ропентана он предсказывают значение D(C–N),
равное 256.6 кДж/моль, которое очень близко рас-
четным оценкам прочности этой связи, получен-
ным с использованием этого метода для нитроэта-
на, 1-нитропропана, 1-нитробутана: 256.9, 258.6,
256.5 кДж/моль соответственно [35].

По данным методов G4 и G3B3 относительно
более прочные связи в нитропентанах образова-
ны с участием вторичного атома углерода: 2-нит-
ропентан, 3-нитропентан, 2-метил-3-нитробу-
тан. Наиболее прочная связь C–NO2 в нитропента-
нах наблюдается в 3-нитропентане. Повышение
прочности связи C–NO2 в соединениях 2, 3 и 6, в
которых нитрогруппа находится при вторичном
атоме углерода, по сравнению с нитропентанами,
в которых эта связь образована с участием пер-
вичного атома углерода (соединения 1, 4, 7 и 8),
связано с различными тенденциями изменения
энтальпий образования нитропентанов и алкиль-
ных радикалов.

В изомерных пентильных радикалах максималь-
ное значение энтальпий образования наблюдается
для тех из них, которые образуются при разрыве
связи C–N при первичном атоме углерода (соеди-
нения 9, 12, 15, 16). Однако это увеличение не
компенсирует уменьшения энтальпий образования
в 1-нитропентанах по сравнению с 2-нитропента-
нами. Отмеченные тенденции и объясняют уве-
личение D(C–N) в 2-нитропентанах по сравнению
с 1-нитропентанами. Аналогичная тенденция, по
данным метода G4, наблюдается и для нитроалка-
нов C1–C4 [35, 40], что согласуется и с термохими-
ческими данными. По результатам использованных
в работе DFT-методов наблюдается противополож-
ная тенденция. Относительно более прочными яв-
ляются связи C–NO2, образованные с участием
первичных атомов углерода, а менее прочными –

Таблица 3. Энергии диссоциации (в кДж/моль) связи C–NO2 (D(C–N)) 
в реакции радикального распада нитропентанов

Номер соединения B3LYP/6-31G(d,p) CAM-B3LYP/
6-31+G(2df,p) wB97XD/TZVP wB97XD/TZVPP G3B3 G4

1 234.6 246.9 245.7 248.4 264.7 256.6
2 229.5 244.4 248.0 246.9 272.6 264.1
3 231.2 245.9 251.8 250.5 276.7 268.2
4 234.4 247.1 249.8 249.9 267.0 259.1
5 222.4 238.5 243.8 241.9 274.4 265.1
6 227.6 242.9 246.9 246.1 272.1 263.6
7 230.5 243.5 246.3 248.3 260.6 252.8
8 234.2 245.2 248.3 248.7 265.0 259.3
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связи, образованные с участием вторичных ато-
мов углерода. Поскольку эти данные противоречат
термохимическим оценкам, в дальнейшем при рас-
смотрении закономерностей влияния молекуляр-
ной структуры на изменение в ряду энергии диссо-
циации связи C–NO2 соответствующие результаты,
полученные методами теории функционала плот-
ности, не используются. Обсуждение в дальнейшем
проводится на основе результатов метода G4.

Значения D(C–N) внутри группы соединений,
имеющих связи C–NO2, образованные с участи-
ем первичных (соединения 1, 4, 7, 8) или вторичных
(соединения 2, 3, 6) атомов углерода, достаточно
близки. Вместе с тем среди изомерных нитробута-
нов, имеющих связи образованные с участием вто-
ричных атомов углерода, расчет отмечает разли-
чия у 2-нитропентана и 3-нитропентана. В послед-
нем из этих соединений, в котором нитрогруппа
присоединена к центральному атому углерода, рас-
чет предсказывает заметное увеличение прочно-
сти связи C–NO2. Анализ данных по энтальпиям
образования соединений и радикалов (табл. 1, 2),
показывает, что это связано с небольшим умень-
шением энтальпии образования 3-нитропентана
по сравнению с 2-нитропентаном, а также с уве-
личением энтальпии образования радикала, об-
разующегося при гомолитическом разрыве свя-
зи C–NO2 в 3-нитропентане. Прочность связи
C–NO2, образованной с участием третичного атома
углерода в 2-нитро-2-метилбутане, почти не отли-
чается от расчетных значений, предсказываемых
для соединений, в которых нитрогруппа присоеди-
нена к вторичному атому углерода: 2-нитропен-
тан, 3-нитро-2-метилбутан.

Сравнение с расчетными данными, полученны-
ми для других изученных с использованием метода
G4 нитроалканов [35, 40], показывает, что предска-
зываемые для близких по структуре соединений
значения D(C–N) различаются незначительно.
Так, например, для 1-нитробутана и 1-нитропента-
на эти величины совпадают. Интересно, что доста-
точно близкие значения D(C–N) метод G4 пред-
сказывает для нитрогексанов1). Для них наблюда-
ются и аналогичные закономерности влияния
молекулярной структуры на изменение прочности
связи C–NO2 в ряду. Например, по данным расчета
наименее прочными являются связи, образован-
ные с участием первичных атомов углерода. Рас-
четные значения D(C–N) в 1-нитрогексане толь-
ко на 1.2 кДж/моль меньше, чем в 1-нитропента-
не (255.43 и 256.6 кДж/моль). Заметно более
прочными являются связи C–NO2 в нитрогек-
санах и нитропентанах, образованных с участием
вторичных атомов углерода. Существенно, что и в

1) Работа по изучению термохимических свойств нитрогек-
санов нами не завершена, поэтому мы приводим резуль-
таты только для нескольких изученных соединений.

этом случае расчетные значения D(C–N) для близ-
ких по структуре соединений различаются незначи-
тельно. Так, для 2-нитрогексана и 2-нитропентана
метод G4 предсказывает значения, равные соот-
ветственно, 263.1 и 264.1 кДж/моль. Для 3-нитро-
гексана и 3-нитропентана величины D(C–N) рав-
ны соответственно 267.3 и 268.2 кДж/моль.

Близкие значения D(C–N) предсказывает рас-
чет и для нитроалканов, в которых нитрогруппа
присоединена к третичному атому углерода. Оцен-
ки D(C–N) по методу G4 в 2-нитро-2-метилпента-
не и 2-нитро-2-метилбутане равны соответствен-
но 264.8 и 265.1 кДж/моль. Оценки, полученные
по методу G3B3, в большинстве случаев завыша-
ют результаты, полученные с использованием ме-
тода G4, примерно на 6–7 кДж/моль. Однако
влияние молекулярной структуры на измене-
ние прочности связи в ряду изученных соединений
они передают одинаково. Отметим, что подобные
тенденции можно наблюдать и для всех изучен-
ных в настоящее время с использованием мето-
да G4 мононитроалканов C1–С6. Эти результаты
представляют значительный интерес для пони-
мания общих закономерностей влияния моле-
кулярной структуры на изменение в ряду эн-
тальпий образования соединений и радикалов,
а также энергий диссоциации связи C–NO2 и
энергий активации радикального газофазного
распада алифатических нитросоединений.

Нами были также оценены барьеры других ос-
новных альтернативных механизмов первично-
го акта газофазного мономолекулярного распа-
да нитропентанов. Рамки данной статьи не позво-
ляют привести все полученные нами результаты.
Поэтому приведем только оценки величин барье-
ров активации изученных реакций, полученные
методом G4.

Для реакции изомеризации нитропентанов в
пентилнитриты (нитро-нитритные перегруппиров-
ки) в ряду соединений 1–8 были определены значе-
ния энтальпий активации, равные соответствен-
но 265.3, 251.9, 252.6, 267.8, 248.5, 250.6, 268.2,
262.8 кДж/моль. Характерной особенностью про-
цесса является близость энтальпий активации пря-
мой и обратной реакции. Различие этих величин не
превышает 20 кДж/моль. Поскольку барьеры ре-
акций нитро-нитритных перегруппировок соеди-
нений 1–8, хотя и несколько ниже, но все же
близки к значениям D(C–N) – табл. 3, а энтропии
активации существенно меньше, чем для реак-
ций радикального распада, то данный механизм не
может конкурировать с процессом гомолитиче-
ского разрыва связи C–N.

Для реакций β-элиминирования HNO2 от со-
единений 1–7 были получены значения энталь-
пий активации, равные соответственно 199.1, 195.6,
199.0, 200.9, 185.9, 198.2, 194.3 кДж/моль, что значи-
тельно ниже энергии диссоциации связей C–N в
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нитропентанах (табл. 3). Этот процесс является
наиболее энергетически выгодным среди всех ис-
следуемых нами альтернативных процессов пер-
вичного акта. Сопоставление энтальпий актива-
ции реакций β-элиминирования HNO2 от соеди-
нений 1–7 с расчетными значениями D(C–N) для
этих соединений показывает, что корреляции меж-
ду ними не наблюдается. Следует обратить вни-
мание на то, что метод G4 для всех изученных
нитроалканов C1–C5 предсказывает отсутствие
подобной зависимости, в то время как согласно
результатам методов функционала плотности она
должна существовать [13]. Судя по всему, этот вы-
вод методов функционала плотности является ар-
тефактом.

ВЫВОДЫ

Резюмируя сказанное, можно полагать, что по-
лученные с использованием метода G4 расчетные
значения энтальпий образования нитропентанов,
пентильных радикалов и энергий диссоциации свя-
зи C–NO2 в нитропентанах будут достаточно на-
дежными. Они могут быть использованы для вос-
полнения отсутствующих экспериментальных дан-
ных, а также для обсуждения результатов изучения
кинетики газофазного распада нитроалканов.
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