
2008.  49,  4  – . 667 – 671

 539.193/194 

, ,

 5- -1,3-

© 2008   . . *, . . , . . , . . , . .

,

 14  2008 .

 5- -1,3-  12—

35 . - - J  30. 

 = 4658,5244(33),  = 2383,3930(12),  = 1724,28907(88) 

-

.  = 1,76  0,01,  = 

= 1,10  0,01 D  = 2,08  0,01 D. 

-  5- -1,3-

B3PW91/aug-cc-pVDZ. -

. ,

.

: 5- -1,3- , , ,

.

 1,3- -

,  (

, , )

 ( ). 

ab initio - 1—5 . -

,  (

) -

ab initio . -

 1,3- -

.

 [ 6 ] 

1,3- ,

.  1,3- -

.

[ 7, 8 ],  2- -1,3-  4- -1,3- -

. -

, , -

.  5- -1,3-

-

 1,3- .

                                                                

* E-mail: mwsm@anrb.ru 



. . , . . , . . .668

 5- -1,3-

 12—35 50 C

 0,1—1 . 0,05 .

 5- -1,3-

A, B, C a, c , -

 Gaussian-03 [ 9 ]  B3PW91/aug-cc-pVDZ 

 — 

 ( . ).

A, B, C, a, b, c 1,3-  [ 10 ], 2- -1,3-  [ 11 ]  4- -1,3-

 [ 8 ]. 

5  0,03 D .

 5- -1,3- -

.

— -

. - - J  30 

. 1. 

 ( - , I r- ) 12 . -

 ( . . 1) 

. 2.

 5- -1,3- J,

 1,3-  [ 7, 8 ], 

.

 [ 13 ]. -

 = 1,76  0,01  = 1,10  0,01 D ( b = 0 

) -

f  ( . 3). 

 = 2,08  0,01 D, -

 1,3-  (  = 2,06) [ 6 ], 2- -1,3-  (  = 1,84) [ 7 ]  4- -

1,3-  (  = 2,03) [ 8 ]. 

. 4 ,

 5- -1,3- , -

 (  B3PW91/aug-cc-pVDZ) -

. . 4 , -

. -

 5- -1,3- :

 — ,

        — 



 5- -1,3- 669

 1  

 f ( )  f —f  ( )

5- -1,3-

J (K ,K ) J (K ,K ) f f —f J (K ,K ) J (K ,K ) f f —f

2(2,1) 1(1,1) 16358,90 –0,05 9(0,9) 8(0,8) 32441,94 –0,09 

2(2,0) 1(1,0) 15823,51 0,05 9(1,9) 8(1,8) 32423,23 0,04 

3(2,1) 2(2,0) 12791,24 0,02 9(1,8) 8(1,7) 35471,39 –0,03 

3(1,2) 2(1,1) 13225,64 –0,06 9(2,8) 8(2,7) 35077,04 –0,04 

3(2,2) 2(2,1) 12323,03 0,01 9(2,8) 8(3,6) 17333,01 –0,02 

3(1,2) 2(0,2) 16942,71 0,06 9(2,8) 9(2,7) 15894,81 0,02 

3(2,1) 2(1,1) 19740,22 0,00 11(5,7) 10(6,5) 18637,23 0,00 

4(0,4) 3(0,3) 15390,74 –0,03 11(3,8) 11(3,9) 14556,80 –0,02 

4(2,2) 3(2,1) 17372,07 –0,08 12(6,7) 11(7,5) 17598,92 0,10 

4(1,4) 3(1,3) 14903,44 0,02 12(6,6) 11(7,4) 17770,30 –0,14 

4(3,2) 3(3,1) 16639,85 0,10 13(2,12) 12(3,10) 21946,06 0,08 

4(3,1) 3(3,0) 16726,45 0,04 13(6,8) 12(7,6) 22220,72 0,04 

4(2,3) 3(2,2) 16333,74 0,04 14(7,8) 13(8,6) 21045,46 0,08 

5(2,3) 4(2,2) 21992,69 0,17 14(4,10) 14(4,11) 16572,34 0,00 

5(1,5) 4(1,4) 18479,74 –0,01 16(8,9) 15(9,7) 24475,48 0,11 

5(1,4) 4(1,3) 21487,62 –0,01 16(8,8) 15(9,6) 24516,63 –0,11 

5(3,2) 4(3,1) 21118,86 –0,07 16(6,11) 16(5,11) 15432,85 –0,01 

5(4,2) 4(4,1) 20812,30 0,14 17(5,12) 17(5,13) 18322,76 –0,03 

5(3,2) 5(2,4) 14356,57 0,05 19(7,13) 19(6,13) 18332,79 –0,01 

6(0,6) 5(0,5) 22182,61 –0,07 20(1,20) 19(2,18) 19836,11 0,06 

6(1,6) 5(1,5) 22005,08 0,01 20(0,20) 19(1,18) 19836,11 –0,06 

6(2,4) 5(3,2) 15517,51 –0,02 21(6,15) 21(6,16) 25152,80 –0,02 

6(2,5) 6(0,6) 15339,52 0,10 22(7,16) 22(7,15) 15755,22 0,00 

6(4,3) 6(3,3) 17004,27 –0,07 23(8,16) 23(7,16) 17043,85 0,03 

7(3,5) 6(3,4) 29102,38 –0,05 24(6,19) 23(8,16) 19901,68 –0,06 

7(3,4) 6(3,3) 30414,28 –0,03 25(8,17) 25(8,18) 16547,85 0,00 

7(2,6) 7(0,7) 17600,11 0,05 28(10,18) 27(12,15) 20682,24 –0,02 

8(4,4) 7(4,3) 33976,37 –0,05 28(9,19) 28(9,20) 17187,22 0,02 

8(1,7) 7(1,6) 32151,58 –0,02 29(6,23) 28(8,20) 34695,64 –0,01 

8(2,7) 7(2,6) 31498,21 –0,02 30(8,23) 29(10,20) 31600,77 0,05 

8(4,5) 7(4,4) 33570,56 0,04 30(10,21) 30(9,21) 17450,07 –0,02 
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, , ( ),

a,  (D) 5- -1,3-

B3PW91/aug-cc-pVDZ B3PW91/aug-cc-pVDZ 

. . . .

A 4658,5244(33) 4662,3 3855,80 * –0,551 –0,552 –0,232 

B 2383,3930(12) 2379,9 2777,36 a   1,76(1)   1,97   0,89 

C 1724,28907(88) 1721,4 2105,04 c   1,10(1)   0,60   1,75 

       2,08(1)   2,06   1,96 

*  = (2B—A—C)/(A—C).
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