ЭНТАЛЬПИИ ОБРАЗОВАНИЯ СОЕДИНЕНИЙ И ПРОДУКТОВ РЕАКЦИИ ГАЗОФАЗНОГО РАДИКАЛЬНОГО РАСПАДА НИТРАТОВ И НИТРИТОВ АЛИФАТИЧЕСКИХ СПИРТОВ ПО ДАННЫМ КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКИХ РАСЧЕТОВ
Е.В. Огурцова, Е.А. Мазилов, Г.М. Храпковский
Казанский Государственный Технологический Университет, Россия, 420015, г.Казань, ул. К.Маркса, 68, ogurtsova@kstu.ru
С использованием современных квантово-химических неэмпирических (MP2, MP3, MP4) и DFT- методов рассчитаны энтальпии образования нитратов и нитритов алифатических спиртов нормального строения (от C1 до С4) и их конформеров (рис. 1 и 2). На основе данных об энтальпиях образования исходных соединений и их радикалов проведена оценка энергии разрыва связи O-N в рассматриваемых соединениях.
	RNO2  →  R·  +  ·NO2
	где R=CH3O, C2H5O, н-C3H7O, н-C4H9O

	RNO   →  R·  +  ·NO
	


Построены зависимости энтальпии образования молекул алифатических нитратов и нитритов и их радикалов, а также энергии разрыва связи O-N от числа атомов углерода. Установлено, что энергии диссоциации связи O-N для алкилнитратов и алкилнитритов близки и находятся в пределах 160-170 кДж/моль. Также исследованы нерадикальные механизмы термодеструкции алкилнитратов и алкилнитритов.
	Рис. 1. Энтальпии образования алифатических нитратов, нитритов и их радикалов в газообразном состоянии (B3LYP/6-31G(d)).
	Рис. 2. Энергии диссоциации алифатических нитратов и нитритов (B3LYP/6-31G(d)).
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