Bảng 5: Năng lượng phân tử, năng lượng anion, năng lượng ion hóa của dãy axit benzoic có chứa nhóm thế ở vị trí octo 
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pư (kcal/mol)

	1
	- H
	-264065.899
	-263709.358
	-356.541

	2
	- CH3
	-288736.148
	-288379.472
	-356.676

	3
	- C2H5
	-313404.786
	-313048.939
	-355.847

	4
	- C3H7
	-338072.849
	-337718.582
	-354.267

	5
	- CH(CH3)2
	-338021.528
	-337707.350
	-314.178

	6
	- C4H9
	-362740.035
	-362375.000
	-365.036

	7
	- C(CH3)3
	-362682.447
	-362335.919
	-346.528

	8
	- C6H5
	-409047.696
	-408689.421
	-358.275

	9
	- OH
	-311260.343
	-310898.987
	-361.356

	10
	- OCH3
	-335922.585
	-335555.565
	-367.019

	11
	- OC2H5
	-360595.958
	-360240.808
	-355.150

	12
	- OC3H7
	-385264.298
	-384909.497
	-354.801

	13
	- OC4H9
	-409932.325
	-409575.474
	-356.850

	14
	- OC6H5
	-456241.431
	-455883.068
	-358.363

	15
	- COOH
	-382386.098
	-382037.385
	-348.714

	16
	- COOCH3
	-407052.223
	-406701.140
	-351.083

	17
	- COOC2H5
	-431723.851
	-431370.041
	-353.810

	18
	- NH2
	-298804.463
	-298450.120
	-354.343

	19
	- NHCH3
	-323460.282
	-323088.673
	-371.609

	20
	- N(CH3)2
	-348124.326
	-347762.594
	-361.732

	21
	- F
	-326330.891
	-325975.883
	-355.008

	22
	- Cl
	-552455.695
	-552103.292
	-352.403

	23
	- Br
	-1877428.084
	-1877076.536
	-351.548

	24
	- CN
	-321943.131
	-321597.606
	-345.525

	25
	- NO2
	-392380.801
	-392033.869
	-346.932


3.2.2. Mối liên hệ giữa các thông số lượng tử và tính axit

Để xây dựng phương trình hồi quy tìm hằng số axit hay pKa của các benzoic thế, trước hết chúng tôi dự đoán các yếu tố ảnh hưởng và xác định chúng bằng phần mềm Gaussian 03 với sự hỗ trợ của phần mềm GaussView như trên. Bước thứ hai chúng tôi sẽ tiến hành phân tích tương quan với mục đích là khảo sát khuynh hướng và mức độ của sự ảnh hưởng của các yếu tố đó với tính axit, thể hiện qua pKa (pKa càng nhỏ thì tính axit càng lớn và ngược lại). Sự phân tích tương quan này được thực hiện trong trình ứng dụng Data Analysis của MS – Excel và các hệ số tương quan được trình bày trong bảng 6
Căn cứ vào các hệ số tương quan, chúng tôi sẽ chọn ra các yếu tố tương quan nhất với pKa để lập phương trình hồi quy với mục đích xác định sự liên quan định lượng giữa các yếu tố đó. Các yếu tố đó được liệt kê lại trong bảng 7
Căn cứ vào các số liệu ở bảng 7, chúng tôi tiến hành phân tích hồi quy với độ tin cậy 95% thì thu được phương trình hồi quy (1) là:
pKa =     223,196 + 1,602E-05 .E  + 7,712E-05 .
[image: image3.wmf]E

D

 - 0,015 .
[image: image4.wmf]H

D

 + 0,526 . 
[image: image5.wmf]m

 
      + 8,194 . qC6 + 34,688 . qC7 + 182,008 .dCC  + 352,267 .d*OH  - 2,237 . 
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-5,881 . W oco – 6,468. W COH + 0,618 . 
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 + 0,325 .WCCOO + 0,190 .WCCOH
Với  R2 = 0,9826 và độ sai chuẩn là 0,2427
(100R2 : là % của biến đổi trên pKa được giải thích bởi các nhân tố tác động đang xét)

Áp dụng phương trình (1) ta tính được pKa của một số axit benzoic chứa nhóm thế ở vị trí octo trong hệ nghiên cứu và kết quả thu được được trình bày trên bảng 8
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