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 1  

( / ), IMPT [ 28 ] aug-cc-pV

d( …X) E E E 1 E 2 E EMP2

— …OH2 1,99 –6,67 5,00 –0,69 –0,45 –1,97   –3,87* –4,15 

H3C—H…OH2 2,63 –0,72 1,08 –0,16 –0,06 –0,73 –0,57 –0,56 

3 — …F—CH3 2,53 –0,48 0,84 –0,10 –0,04 –0,71 –0,49 –0,43 

.  — , E  — , E  — ,

E 1 E 2 — , E  — , EMP2 — 

,  MP2 [ 17 ]. 

*  [ 17 ] ,  –4,78. 

 2  

( ) ( 2) (3, –1) [ 17 ]

2

— …OH2 H…O 2,067 10–2 0,781 10–1

H3C—H…OH2 H…O 0,612 10–2 0,232 10–1

3 — …F—CH3 …F 0,562 10–2 0,252 10–1

— … — … … -

… ,  ( . 1, 2).

 [ 17 ] , — …F -

 ( 0,5 / ), — …  ( . . 1). -

,  [ 17 ] , -

- .

. 1 , -

…F,  [ 28, 29 ]: -
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 1,2,3,4-  (  F 

).
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 [ 30 ] 

,
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. 1.  5,7-  ( )  1,3,4-  ( ), -

                                       1,2,3,4-  [ 28, 29 ] ( )
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. 4.  (3, –1) (r) ( . .) :  — 

 —  [ 28, 40 ] 
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 F…F 
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,  II — . -
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2,94 Å [ 39 ]),  13  F…F II  [ 13 ].  
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 F ( ). , -

,

 N2.  [ 5 ] -

3 F3 .  CF3

,

 C=O…I-, C—H…O- - - . -

 —  C—H…F  F…F, — -

. 5. F-  [ 42—44 ] 



—F… , F…  F…F 775
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 3  

1 2

 1 2

, Å , / , Å , /

C1—F2… F 2,999 3,063 
1

C1—F1… F 3,157 
2,2 

3,142 
2,9 

C11—F8… pyr 3,068 3,102 1,6 
2

C5—F4… F 3,012 
1,2 

— — 

3(1) C11—F7…H—C13 2,857 1,2 — — 

4(1) F5…F5 2,938(3) 1,3 — — 

5(1) F5…F6 2,841(3) 0,8 — — 

3(2) C5—F4… pyr — — 2,803 1,4 

4(2) C13—F12… F — — 3,059 1,5 

5(2) F4…F6 — — 2,831(6) 1,3 

6(2) F7…F10 — — 2,721(8) 1,1 

, -

, -

. -

 — ,

 (  DFT,  PBE -

 3z) . -

 2,5 Å,  C—H…F  C—F…H 180° 

 0,3 /  (  [ 28 ]  0,43 / ). -

— , -

 [ 46 ],  1,8 /  2,5 / , -

 [ 47 ],  [ 13 ]. ,

 [ 13 ],  1  8 / .
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 C—F… ,  [ 32 ], . 3—5 -
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1—4 ( . . 7). 

1, 2 4  (1, 2)  (4)  ( . . 2). 

1 2  [ 33 ], -

 C—F…  ( . . 3,  1  2), 

. 1

— , 2 — — .

1 2 ,  (3(1)—5(1)

1  3(2)—6(2) 2) -

 ( . . 3). 2  F…

1 4 ( . 8). 

1, ,  1,1  

 0,6 / , ,  ( ) ,
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 4  

4

, Å E, / , Å E, /

C1—F1… F 2,958  C4—F3… F 3,120  
1

F1…F9 2,828(4) 
2,8 

3 C11—F8… pyr 3,091 1,0 

C1—F2… F 2,874  F3…F2 2,794(4)  

C1—F2… pyr 2,920 

C14—F10… F 2,836 C17—F13… (C6F5) 2,919 
2

F1…F8 2,856(4) 

2,1 

4
C18—F14… (C6F5) 3,015 

1,9 

    5 F7…F13 2,870(4) 0,8 

 5  

3

… - Cg—Cg* Dpln*, Å F…H C—H…F 
E, /

1 (C13÷C18)… F(C4 C9) 3,630 3,52   1,8 

2 (C13÷C18)… F(C4 C9) 4,070 3,52   2,0 

3 C16—H16…F4   2,65(4) 167(3) 0,9 

4 C15—H15…F7 2,62(4) 167(3)   1,6 

5 C14—H14…F8 2,55(4) 139(3)   1,4 

6 F6…F6   2,855(3)    1,7 

* Cg—Cg — , Dpln — .

, -

, , , -

 ( . . 3—5).  [ 33 ] -

1—4.

, 2

,  F7…F10, , -

,  ( . . 3). 

. 8. 1, 2, 4
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