Bảng 3: Một số tính chất và điện tích của một số nguyên tử của các phân tử axit benzoic chứa nhóm thế ở vị trí octo
	STT
	NHÓM THẾ
	pKa
	E(kcal/mol)
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 (D)
	qC6
	qC7
	qO2
	qH

	1
	- H
	4.20
	-264065.899
	14998.505
	-356.541
	1.918
	-0.217
	1.264
	-0.717
	0.298

	2
	- CH3
	4.14
	-288736.148
	15019.213
	-356.676
	1.547
	-0.255
	1.246
	-0.723
	0.298

	3
	- C2H5
	4.42
	-313404.786
	15024.233
	-355.847
	1.555
	-0.251
	1.253
	-0.729
	0.299

	4
	- C3H7
	
	-338072.849
	15024.860
	-354.267
	1.535
	-0.250
	1.251
	-0.729
	0.300

	5
	- CH(CH3)2
	
	-338021.528
	15011.683
	-314.178
	1.714
	-0.445
	1.159
	-0.800
	0.338

	6
	- C4H9
	
	-362740.035
	15029.880
	-365.036
	1.502
	-0.255
	1.248
	-0.762
	0.298

	7
	- C(CH3)3
	4.41
	-362682.447
	15029.253
	-346.528
	2.669
	-0.447
	1.244
	-0.732
	0.338

	8
	- C6H5
	4.15
	-409047.696
	15044.940
	-358.275
	1.586
	-0.212
	1.242
	-0.739
	0.291

	9
	- OH
	3.98
	-311260.343
	15034.273
	-361.356
	3.357
	-0.332
	1.277
	-0.678
	0.289

	10
	- OCH3
	3.78
	-335922.585
	15036.155
	-367.019
	1.989
	-0.286
	1.259
	-0.723
	0.296

	11
	- OC2H5
	
	-360595.958
	15041.803
	-355.150
	1.835
	-0.296
	1.265
	-0.730
	0.297

	12
	- OC3H7
	
	-385264.298
	15043.685
	-354.801
	1.769
	-0.339
	1.259
	-0.721
	0.295

	13
	- OC4H9
	
	-409932.325
	15045.568
	-356.850
	1.836
	-0.337
	1.260
	-0.725
	0.296

	14
	- OC6H5
	
	-456241.431
	15066.903
	-358.363
	2.498
	-0.357
	1.302
	-0.759
	0.300

	15
	- COOH
	3.38
	-382386.098
	15033.018
	-348.714
	2.707
	-0.112
	1.217
	-0.730
	0.291

	16
	- COOCH3
	
	-407052.223
	15037.410
	-351.083
	2.863
	-0.160
	1.218
	-0.744
	0.296

	17
	- COOC2H5
	
	-431723.851
	15035.528
	-353.810
	2.391
	-0.126
	1.225
	-0.734
	0.292

	18
	- NH2
	2.05
	-298804.463
	15019.840
	-354.343
	1.094
	-0.452
	1.313
	-0.737
	0.305

	19
	- NHCH3
	
	-323460.282
	15016.075
	-371.609
	1.872
	-0.373
	1.252
	-0.719
	0.289

	20
	- N(CH3)2
	5.25
	-348124.326
	15018.585
	-361.732
	1.517
	-0.389
	1.254
	-0.728
	0.290

	21
	- F
	3.26
	-326330.891
	18955.520
	-355.008
	3.034
	-0.296
	1.269
	-0.718
	0.300

	22
	- Cl
	3.60
	-552455.695
	66665.600
	-352.403
	3.259
	-0.282
	1.225
	-0.718
	0.303

	23
	- Br
	3.58
	-1877428.084
	348942.710
	-351.548
	3.079
	-0.292
	1.213
	-0.722
	0.304

	24
	- CN
	2.98
	-321943.131
	15070.668
	-345.525
	5.848
	-0.152
	1.204
	-0.700
	0.310

	25
	- NO2
	3.17
	-392380.801
	15007.918
	-346.932
	4.047
	-0.095
	1.226
	-0.685
	0.294


Bảng 4: Một số thông số cấu trúc lập thể của các phân tử axit benzoic chứa nhóm thế ở vị trí octo
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	1
	- H
	0.975
	1.486
	2.263
	1.359
	1.215
	121.849
	105.512
	113.105
	125.046
	0
	0

	2
	- CH3
	0.975
	1.487
	2.238
	1.363
	1.217
	120.660
	105.022
	112.948
	126.392
	0
	0.003

	3
	- C2H5
	0.975
	1.489
	2.233
	1.362
	1.217
	120.405
	105.005
	112.783
	126.812
	0.226
	0.948

	4
	- C3H7
	0.975
	1.491
	2.226
	1.362
	1.217
	120.074
	104.917
	112.550
	127.376
	0.116
	0.817

	5
	- CH(CH3)2
	0.972
	1.373
	2.170
	1.345
	1.347
	112.001
	107.588
	122.276
	125.576
	4.177
	7.871

	6
	- C4H9
	0.975
	1.490
	2.234
	1.362
	1.217
	120.408
	105.061
	112.520
	127.067
	0.757
	2.261

	7
	- C(CH3)3
	0.972
	1.358
	2.161
	1.352
	1.364
	110.253
	107.546
	122.547
	127.196
	0.680
	12.763

	8
	- C6H5
	0.975
	1.493
	2.250
	1.364
	1.213
	121.329
	105.075
	112.264
	126.382
	1.715
	3.487

	9
	- OH
	0.976
	1.489
	2.236
	1.352
	1.218
	121.363
	104.720
	115.142
	123.495
	0.006
	0

	10
	- OCH3
	0.975
	1.487
	2.247
	1.362
	1.215
	121.101
	105.140
	112.118
	126.776
	0.790
	1.964

	11
	- OC2H5
	0.975
	1.487
	2.244
	1.363
	1.215
	120.964
	105.104
	112.142
	126.891
	0.654
	1.771

	12
	- OC3H7
	0.975
	1.484
	2.240
	1.363
	1.216
	120.755
	104.997
	112.545
	126.663
	2.072
	3.952

	13
	- OC4H9
	0.975
	1.484
	2.240
	1.363
	1.216
	120.746
	105.008
	112.542
	126.674
	2.100
	3.962

	14
	- OC6H5
	0.975
	1.487
	2.238
	1.367
	1.213
	120.840
	104.675
	111.930
	127.231
	0.012
	0.091

	15
	- COOH
	0.976
	1.496
	2.276
	1.357
	1.210
	122.730
	105.638
	112.133
	125.046
	3.740
	3.203

	16
	- COOCH3
	0.975
	1.491
	2.265
	1.358
	1.213
	122.030
	105.530
	112.575
	125.355
	2.164
	3.414

	17
	- COOC2H5
	0.976
	1.495
	2.272
	1.357
	1.211
	122.551
	105.548
	112.236
	125.135
	3.066
	3.158

	18
	- NH2
	0.975
	1.466
	2.229
	1.359
	1.229
	119.885
	105.091
	113.959
	126.155
	0
	0

	19
	- NHCH3
	0.975
	1.479
	2.234
	1.366
	1.218
	120.395
	104.796
	112.795
	126.735
	2.948
	5.468

	20
	- N(CH3)2
	0.975
	1.482
	2.230
	1.367
	1.218
	120.229
	104.650
	112.715
	126.987
	2.816
	5.104

	21
	- F
	0.975
	1.487
	2.255
	1.363
	1.487
	121.649
	105.133
	111.928
	126.423
	0
	0.007

	22
	- Cl
	0.975
	1.493
	2.245
	1.363
	1.211
	121.180
	104.994
	111.866
	126.954
	0
	0.004

	23
	- Br
	0.975
	1.493
	2.244
	1.363
	1.212
	121.115
	104.998
	111.924
	126.960
	0.007
	0.014

	24
	- CN
	0.975
	1.490
	2.268
	1.358
	1.212
	122.250
	105.587
	112.499
	125.251
	0
	0

	25
	- NO2
	0.976
	1.500
	2.302
	1.349
	1.210
	123.771
	106.488
	112.350
	123.655
	5.267
	1.190
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