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Энтальпии образования динитроэтанов (таблица), и динитропропанов были определены исходя из энтальпий образования отдельных атомов (1).
CnH2n(NO2)2 → nC(g) + 2nN(g) + 4H(g) + 4O(g)                                       (1)
Таблица Энтальпии образования 1,1- и 1,2- динитроэтана
	Соединение
	ΔH°f 298, kJ/mol

	
	B3LYP
	Экспери

мент 

	
	6-31G(d)
	6-311++G(df,p)
	6-311++G(3df,3pd)
	

	CH3CH(NO2)2 
	-70.3
	-36.2
	-91.3
	-102.1

	CH2(NO2)CH2(NO2) 
	-84.5
	-53.8
	-106.8
	-95.8


Оценки энергии разрыва связи С-N в молекулах динитроэтанов и динитропропанов были получены на основе энтальпий образования исходных соединений и их радикалов в предположении об отсутствии барьера рекомбинации радикалов (2).
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где R1 and R2 – радикалы, образующиеся после разрыва связи С-N. 
Сравнение расчетных данных с экспериментальными проводилось, учитывая выражение (3). 
E=D(R1–R2)+RT







(3)

где E – энергия активации, T температура, при которой проводился эксперимент, R – универсальная газовая постоянная. 

На ряду с радикальным распадом динитроэтанов и динитропропанов изучен процесс элиминирования азотистой кислоты. Проведено сравнение расчетных данных с имеющимися экспериментальными.
Все расчеты были выполнены в Суперкомпьютерном центре коллективного пользования Казанского научного центра РАН и в Межведомственном суперкомпьютерном центре РАН.
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