Bảng 9: Một số tính chất và điện tích của một số nguyên tử của các phân tử axit benzoic chứa nhóm thế ở vị trí meta
	STT
	NHÓM THẾ
	pKa
	E(kcal/mol)
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 (D)
	qC6
	qC7
	qO2
	qH

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

	2
	- CH3
	4.27
	-288738.071
	15011.683
	1.925
	-0.199
	1.274
	-0.725
	0.298

	3
	- C2H5
	4.33
	-313406.354
	15017.330
	1.894
	-0.196
	1.273
	-0.729
	0.298

	4
	- C3H7
	
	-338076.381
	15016.075
	1.776
	-0.206
	1.277
	-0.731
	0.299

	5
	- CH(CH3)2
	
	-338076.342
	15017.958
	1.814
	-0.197
	1.271
	-0.731
	0.298

	6
	- C4H9
	
	-362744.890
	15016.703
	1.778
	-0.207
	1.282
	-0.734
	0.299

	7
	- C(CH3)3
	4.27
	-362743.648
	15033.645
	1.860
	-0.206
	1.283
	-0.737
	0.299

	8
	- C6H5
	
	-409052.364
	15049.960
	1.751
	-0.195
	1.300
	-0.755
	0.305

	9
	- OH
	4.08
	-311263.510
	15031.763
	3.197
	-0.122
	1.265
	-0.719
	0.299

	10
	- OCH3
	4.09
	-335929.199
	15041.175
	0.651
	-0.143
	1.271
	-0.723
	0.299

	11
	- OC2H5
	
	-360599.871
	15041.175
	3.134
	-0.135
	1.289
	-0.732
	0.299

	12
	- OC3H7
	
	-385269.322
	15042.430
	3.087
	-0.136
	1.291
	-0.734
	0.300

	13
	- OC4H9
	
	-409940.159
	15046.823
	0.939
	-0.138
	1.280
	-0.732
	0.300

	14
	- OC6H5
	
	-456246.039
	15060
	0.469
	-0.120
	1.254
	-0.729
	0.299

	15
	- COOH
	
	-382394.760
	15019.840
	1.762
	-0.246
	1.265
	-0.729
	0.304

	16
	- COOCH3
	
	-407053.074
	15017.330
	5.409
	-0.225
	1.243
	-0.700
	0.302

	17
	- COOC2H5
	
	-431725.842
	15016.075
	5.701
	-0.227
	1.249
	-0.701
	0.303

	18
	- NH2
	4.52
	-298800.305
	15014.820
	2.385
	-0.120
	1.277
	-0.722
	0.297

	19
	- NHCH3
	
	-323466.146
	15019.840
	2.502
	-0.107
	1.277
	-0.726
	0.297

	20
	- N(CH3)2
	
	-348130.522
	15026.743
	2.527
	-0.108
	1.290
	-0.733
	0.298

	21
	- F
	3.86
	-326334.183
	18842.570
	2.568
	-0.153
	1.258
	-0.715
	0.302

	22
	- Cl
	3.83
	-552461.529
	66669.365
	2.916
	-0.173
	1.264
	-0.727
	0.304

	23
	- Br
	3.39
	-1877433.271
	348707.398
	2.792
	-0.175
	1.268
	-0.733
	0.304

	24
	- CN
	3.08
	-321947.027
	15053.098
	5.281
	-0.212
	1.259
	-0.729
	0.309

	25
	- NO2
	3.49
	-392388.807
	15011.683
	5.276
	-0.223
	1.246
	-0.725
	0.309


Bảng 10: Một số thông số cấu trúc lập thể của các phân tử axit benzoic chứa nhóm thế ở vị trí meta
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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
	1.486
	2.260
	1.359
	1.215
	121.752
	105.430
	113.122
	125.126
	0.009
	0.005

	3
	- C2H5
	0.975
	1.486
	2.260
	1.360
	1.216
	121.706
	105.427
	113.138
	125.156
	0
	0.005

	4
	- C3H7
	0.975
	1.486
	2.261
	1.359
	1.215
	121.762
	105.465
	113.106
	125.132
	0.041
	0.030

	5
	- CH(CH3)2
	0.975
	1.486
	2.261
	1.359
	1.216
	121.744
	105.456
	113.117
	125.140
	0.003
	0

	6
	- C4H9
	0.975
	1.486
	2.261
	1.359
	1.215
	121.759
	105.457
	113.107
	125.134
	0.023
	0.010

	7
	- C(CH3)3
	0.975
	1.486
	2.260
	1.360
	1.216
	121.696
	105.430
	113.113
	125.191
	0
	0.005

	8
	- C6H5
	0.975
	1.487
	2.263
	1.358
	1.215
	121.841
	105.545
	113.039
	125.120
	0
	0

	9
	- OH
	0.975
	1.488
	2.262
	1.359
	1.215
	121.866
	105.462
	113.017
	125.118
	0.014
	0

	10
	- OCH3
	0.975
	1.487
	2.261
	1.358
	1.216
	121.783
	105.484
	113.189
	125.028
	0
	0.003

	11
	- OC2H5
	0.975
	1.488
	2.261
	1.359
	1.215
	121.800
	105.426
	112.998
	125.202
	0
	0.012

	12
	- OC3H7
	0.975
	1.488
	2.261
	1.359
	1.215
	121.802
	105.430
	113.001
	125.197
	0.010
	0.003

	13
	- OC4H9
	0.975
	1.487
	2.260
	1.359
	1.216
	121.753
	105.462
	113.194
	125.052
	0.007
	0.015

	14
	- OC6H5
	0.975
	1.488
	2.262
	1.359
	1.215
	121.828
	105.469
	113.079
	125.093
	0.004
	0

	15
	- COOH
	0.975
	1.488
	2.270
	1.358
	1.214
	122.163
	105.691
	112.926
	124.910
	0
	0.003

	16
	- COOCH3
	0.971
	1.502
	3.019
	1.358
	1.208
	119.971
	110.623
	117.121
	122.909
	0.058
	7.251

	17
	- COOC2H5
	0.971
	1.502
	3.018
	1.358
	1.208
	119.964
	110.597
	117.111
	122.925
	0.071
	7.183

	18
	- NH2
	0.975
	1.487
	2.258
	1.359
	1.216
	121.652
	105.387
	113.173
	125.175
	0.030
	0.040

	19
	- NHCH3
	0.975
	1.487
	2.256
	1.360
	1.216
	121.573
	105.330
	113.202
	125.225
	0.009
	0.048

	20
	- N(CH3)2
	0.975
	1.487
	2.255
	1.360
	1.216
	121.526
	105.322
	113.156
	125.317
	0
	0.027

	21
	- F
	0.975
	1.488
	2.268
	1.357
	1.214
	122.145
	105.650
	112.990
	124.864
	0
	0

	22
	- Cl
	0.975
	1.489
	2.271
	1.357
	1.214
	122.238
	105.715
	112.900
	124.862
	0
	0

	23
	- Br
	0.975
	1.489
	2.270
	1.357
	1.214
	122.229
	105.715
	112.896
	124.875
	0.003
	0

	24
	- CN
	0.975
	1.490
	2.277
	1.356
	1.213
	122.530
	105.913
	112.809
	124.661
	0.003
	0.004

	25
	- NO2
	0.975
	1.491
	2.279
	1.356
	1.213
	122.622
	105.936
	112.733
	124.645
	0
	0


Bảng 11: Một số tính chất và điện tích của một số nguyên tử của các phân tử axit benzoic chứa nhóm thế ở vị trí para

	STT
	NHÓM THẾ
	pKa
	E(kcal/mol)
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 (D)
	qC6
	qC7
	qO2
	qH

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

	2
	- CH3
	4.37
	-288738.394
	15009.173
	2.361
	-0.279
	1.315
	-0.730
	0.298

	3
	- C2H5
	4.64
	-313407.653
	15013.565
	2.332
	-0.285
	1.327
	-0.734
	0.299

	4
	- C3H7
	
	-338076.701
	15014.193
	2.365
	-0.287
	1.334
	-0.736
	0.299

	5
	- CH(CH3)2
	
	-338076.566
	15016.075
	2.367
	-0.291
	1.337
	-0.735
	0.298

	6
	- C4H9
	
	-362743.803
	15015.448
	2.407
	-0.291
	1.338
	-0.735
	0.299

	7
	- C(CH3)3
	4.66
	-362743.813
	15029.253
	2.421
	-0.296
	1.346
	-0.738
	0.299

	8
	- C6H5
	
	-409054.636
	15036.783
	2.313
	-0.344
	1.422
	-0.763
	0.304

	9
	- OH
	4.54
	-311265.422
	15024.233
	1.847
	-0.382
	1.340
	-0.734
	0.299

	10
	- OCH3
	4.45
	-335930.238
	15030.508
	2.458
	-0.399
	1.370
	-0.745
	0.300

	11
	- OC2H5
	
	-360601.818
	15031.763
	2.674
	-0.415
	1.386
	-0.751
	0.300

	12
	- OC3H7
	
	-385272.603
	15034.900
	3.656
	-0.414
	1.390
	-0.744
	0.299

	13
	- OC4H9
	
	-409939.260
	15034.273
	3.693
	-0.417
	1.393
	-0.743
	0.299

	14
	- OC6H5
	
	-456247.507
	15060.628
	2.064
	-0.410
	1.408
	-0.767
	0.304

	15
	- COOH
	
	-382394.521
	15018.585
	0.001
	-0.174
	1.296
	-0.730
	0.305

	16
	- COOCH3
	
	-407058.855
	15020.468
	0.760
	-0.194
	1.316
	-0.737
	0.305

	17
	- COOC2H5
	
	-431732.178
	15020.468
	0.876
	-0.199
	1.323
	-0.740
	0.305

	18
	- NH2
	6.16
	-298801.732
	15008.545
	4.405
	-0.497
	1.411
	-0.749
	0.297

	19
	- NHCH3
	
	-323468.217
	15012.938
	4.583
	-0.525
	1.446
	-0.753
	0.297

	20
	- N(CH3)2
	6.73
	-348132.695
	15019.213
	4.658
	-0.539
	1.470
	-0.764
	0.298

	21
	- F
	4.14
	-326335.110
	18830.648
	1.330
	-0.293
	1.287
	-0.722
	0.301

	22
	- Cl
	3.98
	-552462.151
	66671.875
	1.401
	-0.268
	1.317
	-0.733
	0.305

	23
	- Br
	3.82
	-1877433.826
	348706.770
	1.360
	-0.275
	1.333
	-0.738
	0.305

	24
	- CN
	3.54
	-321947.157
	15051.215
	3.552
	-0.192
	1.306
	-0.735
	0.310

	25
	- NO2
	3.42
	-392388.742
	15007.290
	3.669
	-0.139
	1.275
	-0.727
	0.310


Bảng 12: Một số thông số cấu trúc lập thể của các phân tử axit benzoic chứa nhóm thế ở vị trí para
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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
	1.484
	2.261
	1.360
	1.216
	121.743
	105.426
	113.108
	125.149
	0.008
	0.004

	3
	- C2H5
	0.975
	1.484
	2.261
	1.360
	1.216
	121.739
	105.422
	113.128
	125.133
	0.016
	0

	4
	- C3H7
	0.975
	1.484
	2.261
	1.360
	1.216
	121.737
	105.411
	113.119
	125.144
	0.032
	0.013

	5
	- CH(CH3)2
	0.975
	1.484
	2.261
	1.360
	1.216
	121.731
	105.415
	113.132
	125.137
	0
	0

	6
	- C4H9
	0.975
	1.484
	2.261
	1.360
	1.216
	121.740
	105.421
	113.126
	125.135
	0.003
	0.015

	7
	- C(CH3)3
	0.975
	1.484
	2.261
	1.360
	1.216
	121.743
	105.428
	113.095
	125.162
	0.009
	0.005

	8
	- C6H5
	0.975
	1.484
	2.263
	1.360
	1.216
	121.822
	105.473
	113.098
	125.079
	0.003
	0.020

	9
	- OH
	0.975
	1.479
	2.260
	1.361
	1.217
	121.665
	105.366
	113.120
	125.215
	0.006
	0.026

	10
	- OCH3
	0.975
	1.479
	2.259
	1.361
	1.217
	121.600
	105.321
	113.110
	125.290
	0
	0

	11
	- OC2H5
	0.975
	1.479
	2.258
	1.362
	1.217
	121.563
	105.301
	113.123
	125.315
	0.010
	0.006

	12
	- OC3H7
	0.975
	1.479
	2.257
	1.362
	1.217
	121.549
	105.263
	113.215
	125.235
	0
	0.021

	13
	- OC4H9
	0.975
	1.478
	2.257
	1.362
	1.217
	121.552
	105.266
	113.200
	125.248
	0.017
	0.019

	14
	- OC6H5
	0.975
	1.480
	2.260
	1.361
	1.216
	121.682
	105.384
	113.103
	125.215
	0
	0.004

	15
	- COOH
	0.975
	1.490
	2.272
	1.357
	1.214
	122.245
	105.787
	112.965
	124.790
	0.005
	0.004

	16
	- COOCH3
	0.975
	1.489
	2.270
	1.357
	1.214
	122.161
	105.727
	112.995
	124.844
	0.023
	0.011

	17
	- COOC2H5
	0.975
	1.489
	2.269
	1.357
	1.215
	122.141
	105.706
	113.012
	124.847
	0.004
	0.017

	18
	- NH2
	0.975
	1.473
	2.252
	1.364
	1.218
	121.252
	105.049
	113.242
	125.507
	0.017
	0.012

	19
	- NHCH3
	0.975
	1.473
	2.250
	1.364
	1.218
	121.206
	105.014
	113.309
	125.485
	0
	0

	20
	- N(CH3)2
	0.975
	1.473
	2.251
	1.364
	1.218
	121.234
	105.039
	113.251
	125.516
	0.003
	0.007

	21
	- F
	0.975
	1.484
	2.266
	1.359
	1.215
	121.959
	105.585
	113.037
	125.005
	0
	0

	22
	- Cl
	0.975
	1.486
	2.270
	1.358
	1.215
	122.137
	105.705
	112.983
	124.880
	0.015
	0.004

	23
	- Br
	0.975
	1.486
	2.270
	1.358
	1.215
	122.141
	105.706
	112.980
	124.879
	0.013
	0.004

	24
	- CN
	0.975
	1.490
	2.278
	1.356
	1.214
	122.510
	105.963
	112.880
	124.610
	0
	0

	25
	- NO2
	0.975
	1.492
	2.280
	1.355
	1.213
	122.620
	106.039
	112.846
	124.534
	0
	0
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