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. 1.  1,3-

 S—Cl 

,  — 

. -

.

-  (  0,13 / ) -

- .

sM(s) -

 1,3-

,   23 ,

 3

 ra,  l  l

( , )

- 1,3-  ( . 1)

ra l l
r = 

rh1—ra - ra l l
r = 

rh1—ra -

C—H 1,098(4)* 0,062(12)** 0,074 0,005 1 C2—C18 3,639(7) 0,267(16) 0,258 0,032 7

C1— 2 1,400(3) 0,049(1) 0,045 0,001 2 C4—C112 3,639(7) 0,267(16) 0,259 0,033 7

C2— 3 1,399(3) 0,049(1) 0,045 0,001 2 10— 6 3,809(8) 0,110(5) 0,102 0,033 8

C1—C6 1,398(3) 0,049(1) 0,045 0,002 2 13— 4 3,816(8) 0,108(5) 0,099 0,033 8

S—O 1,421(3) 0,040(1) 0,035 0,001 2 C5—S7 3,994(8) 0,077(5) 0,068 0,016 8

C—S 1,766(4) 0,059(3) 0,051 0,001 3 C3—S7 4,018(8) 0,077(5) 0,068 0,015 8

Cl—S 2,046(4) 0,055(1) 0,059 0,002 4 O9—C5 4,317(9) 0,148(11) 0,134 0,001 9

C1— 5 2,372(5) 0,053(6) 0,057 0,007 5 O14—C3 4,329(9) 0,150(11) 0,135 0,002 9

C1— 3 2,403(5) 0,052(6) 0,056 0,006 5 C4—S7 4,532(9) 0,085(11) 0,070 0,019 9

C2— 4 2,427(5) 0,053(6) 0,056 0,006 5 C1—Cl12 4,775(10) 0,258(15) 0,242 0,034 10

C4— 6 2,454(5) 0,053(6) 0,056 0,005 5 C3—Cl8 4,795(10) 0,260(15) 0,244 0,033 10

O9—O10 2,498(5) 0,055(6) 0,059 0,004 5 O10—C5 4,921(10) 0,123(15) 0,106 0,037 10

10— 1 2,597(5) 0,074(3) 0,075 0,004 6 O13—C3 4,953(10) 0,120(15) 0,104 0,036 10

O13— 5 2,597(5) 0,073(3) 0,075 0,004 6 O9—O13 5,145(10) 0,320(15) 0,304 –0,051 10

C6—S7 2,718(5) 0,068(3) 0,069 0,008 6 O10—C4 5,160(10) 0,133(15) 0,117 0,024 10

C4—S11 2,726(5) 0,068(3) 0,069 0,008 6 O13—C2 5,172(10) 0,132(15) 0,115 0,023 10

C1— 4 2,775(6) 0,062(3) 0,064 0,008 6 C4—Cl8 5,288(11) 0,207(10) 0,195 0,030 11

C3— 6 2,825(6) 0,062(3) 0,064 0,007 6 S11—O9 5,410(11) 0,199(10) 0,187 –0,004 11

O10—C18 2,802(6) 0,083(3) 0,084 0,005 6 S7—S11 5,420(11) 0,105(10) 0,094 0,026 11

O13—C112 2,802(6) 0,083(3) 0,084 0,005 6 O9—Cl12 5,822(12) 0,514(17) 0,516 0,035 12

9— 6 2,947(6) 0,136(3) 0,137 –0,014 6 S7—Cl12 6,053(12) 0,366(17) 0,368 0,059 12

13— 6 2,949(6) 0,136(2) 0,137 –0,014 6 S11—O10 6,480(13) 0,131(17) 0,133 0,062 12

14— 4 2,956(6) 0,136(2) 0,138 –0,013 6 O9—O14 6,629(13) 0,198(17) 0,200 0,053 12

10— 2 2,956(6) 0,137(3) 0,138 –0,012 6 O10—Cl12 6,953(14) 0,537(76) 0,421 0,081 13

C1—C18 2,932(6) 0,100(3) 0,102 0,006 6 Cl8—Cl12 7,167(14) 0,539(76) 0,423 0,134 13

O10—O14 7,463(15) 0,244(76) 0,128 0,090 13

  *  3  [(2,5 LS)2 + (0,002r)2]0,5

.

** , -

 ( .

, . 4 ).
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- - 1,3-C6H4(SO2Cl)2,

( Å, .)

-  (I) -  (II)

*

rh1-

MP2/6-31G**

re-

*

rh1-

MP2/6-31G**

re-

C—H 1,103(4) p2 1,082 1,104(4) p2 1,082

C—S 1,767(4) p3 1,777 1,768(4) p3 1,778

C1—C2 1,402(3) p1 1,394 1,401(3) p1 1,394

C2—C3 1,401(3) (p1) 1,395 1,402(3) (p1) 1,396

C1—C6 1,399(3) (p1) 1,392 1,401(3) (p1) 1,392

S—O 1,422(3) p4 1,455 1,422(3) p4 1,455

S—Cl 2,048(4) p5 2,083 2,048(4) p5 2,085

C2—C1—C6 122,8 122,9 123,0 122,9

C1—C2—C3 116,5 116,5 116,2 116,5

C3—C4—C5 118,6 118,6 118,6 118,6

C4—C5—C6 120,5 120,5 120,5 120,5

O—S—Cl 106,6(2) p6 107,0 106,6(2) p6 107,0

S—C1—C2 118,8 118,8 118,8 118,8

O—S—O 123,2(5) p7 123,2 122,9(6) p7 123,3

Cl—S—C 100,4(5) p8 100,1 100,4(5) p8 100,0

O—S—C 108,8(3) p9 108,5 109,0(3) p9 108,6

Cl8—S7—C1—C2 90,0 90,0 90,0 90,0

Cl12—S11—C5—C4 –90,0 –90,0 90,0 90,0

., % 100 100

Rf, % 3,25 3,45

*   3 ;

 [(2,5 LS)2 + (0,002 r)2]0,5; pi — ; (pi) — , -

i- .

— , -
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. — — — —S
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 KCED-35 [ 18 ].
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1,3-

( Å, .)

1,3-C6H4(SO2Cl)2

-
C6H5SO2Cl 4-CH3C6H5SO2Cl

[ 20 ] [ 1 ]

ra(C—H)* 1,103(8) 1,140(31) 1,103(27)

ra(C—C)* 1,399(3) 1,403(10) 1,403(7)

ra(C—S) 1,764(4) 1,764(9) 1,758(6)

ra(S—O) 1,422(3) 1,417(12) 1,419(3)

ra(S—Cl) 2,046(4) 2,047(8) 2,049(5)

CSCl 100,3(5) 100,9(20) 101,3(6)

ClSO 106,6(1) 105,5(18) 106,9(3)

OSO 123,1(5) 122,5(36) 120,5(9)

CSO 108,9(3) 110,0(25) 110,5(6)

ClSCC 90 75,3(50) 83

* .

,  MP2 -

 S—X,  X  Cl, O  F, 

0,03—0,08 Å.  DFT/B3LYP ó .

,  B3LYP/6-31G**  S—Cl 

 2,122 Å, rh1(S—Cl)

 2,048(4) Å. , -

, .
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. ,

—

 [ 20 ], — -

. -

— — .  MP2/6-31G**,

 (SO2Cl- )  120  122,9 .
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 120,5º. -
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