KẾT LUẬN
Sau một thời gian nghiên cứu để thực hiện luận văn này, chúng tối đã thu được các kết quả chính như sau:
1. Học tập được về cơ sở hóa học lượng tử, cơ sở hóa học hữu cơ và các phương pháp tính lượng tử trong hóa học.
2. Tiến hành xác định xác định cấu trúc của hơn 100 ion và phân tử axit bezoic với các nhóm thế khác nhau, ở các vị trí octo, meta, para.
3. Các thông số lượng tử ảnh hưởng rõ rệt đến tính axit của các axit benzoic thế. Dưới ảnh hưởng của các hiệu ứng nhóm thế thường làm thay đổi các thông số cấu trúc như khoảng cách giữa các nguyên tử, điện tích của các nguyên tử … đặc biệt là các nguyên tử ở gần nguyên tử C của nhóm thế – COOH. Mà tính axit lại phụ thuộc chủ yếu vào các thông số trên nên tính axit sẽ thay đổi theo.
4. Đã xây dựng được 3 phương trình kinh nghiệm biểu diễn mối quan hệ giữa hằng số axit ( thể hiện qua pKa ) của dãy axit bezoic có chứa nhóm thế ở các vị trí octo, meta, para với các tính chất vi mô như: độ dài liên kết, góc liên kết, góc vặn, điện tích nguyên tử, năng lượng phân tử. …
5. Các kết quả tính toán giá trị pKa của dãy axit bezoic với các nhóm thế khác nhau ở các vị trí octo, meta, para tương đối phù hợp với thực nghiệm.
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