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�������-���������� ������� PBE0/6-311G(3d5f7,p) ������!��" ���#��#��"� �������-
�" ��!��#! �!�- � ��	!-���$��!�[4.2.0.02.5]������, [2.2.2]�����!!���, ���$��-
!�[3.3.0.02.6]������, ���%����� (CH)2n (n = 1—7) � ���#&��� �12�8. �!��" ��'%�+ � ��	!-
���$��!�[4.2.0.02.5]������ �����;�<� 1,572 Å. >��"��������"+ $��! � ���$��-
!�[3.3.0.02.6]������ — ��!<?���"+ �����@�� � ��AD'����"�� ������'��'�� 1,551  
� 2,037 Å. ��������' �!�-���$��!�[4.2.0.02.5]����-3,4,7,8-������!F�"� I��;������ C8H8 
� ���%����� � � ����!!���;��������� ���������'� C8H8RhCl2RhC8H8, C8H8RhCl2RhC7H8 
� C8H8PdCl2 �"J�, ��� ��������' ���&����+ ��!��#!" �!�-���$��!�[4.2.0.02.5]������.  
 
� � � ! � � " �  # � � � �: ���$��!������� #;!��������", ����+- � ��!!���+��;�����-
���� ���������', ���%���", ��������', ���#��#��, �%�����'. 

 
������� @!��������+ ��I���$�� � ;�%���+ I�%� #������!��� ��%��' ��������' (�2) ���-

����%������ ���$��!�[4.2.0.02.5]������ C8H12 � ������!��" ������� �!��" #;!����-#;!�����"� 
��'%�+ 1,566 Å (�!�-�%����, Ia) � 1,557 Å (��	!-�%����, Ib) [ 1 ]. ������, � ��!# ����'A������� 
�������������"� ��!��#! ��%��A�� %������!F��� ��!���� �!�� ��'%�+ �� �� #���������;� 
%������'.  

K �����'?�+ ��&��� ��������-���������� ������� PBE0/6-311G(3d5f7,p) � ����!F%������� 
����F<�����+ ���;����" GAUSSIAN-03 [ 2 ] ���!������� ���#��#�� �%�����"� ��!��#! Ia, 
Ib, [2.2.2]�����!!��� (I#), ���$��!�[3.3.0.02.6]������ (II), �%�&��A���"� �� ���. 1, � �'�� �����-
����"� ��!��#!, ��!<��<?�� �!�-���$��!�[4.2.0.02.5]����-3,4,7,8-������!F�"� I��;����".  

��%#!F���" �������� ��;!��#<��' � �"������ ��&��" [ 1 ] � �������+ ;�#��� ��������� �2 
��!��#!" Ia. K�� ��� $��!� � ��+ ���!�����. K ��!��#!� Ib $�����!F�"+ ��'��#;�!F�"+ $��! 
�&��%#�� � ��������� �����$������"�� $��!��� ��#;����"� #;!" 113,85�. ��������' @��+ 
��!��#!" �2h �"J� ��������� �2, ��!#�����+ � ��&��� [ 1 ]. �!F������������ �!�� ��'%�+  
� $�����!F��� $��!� Ib �#?�������� ����������� �!F������������ � $�����!F��� $��!� Ia  
 

(���. 2). �!' ��#� ��'%�+ � ��!��#!� ��!#���� ���&"��� 
&�!FJ�' �!��� 1,572 Å, �� �����#� @���;�� Ib �� 
6,8 ���!/��!F ��A� �����#�� @���;�� Ia.  

����'A������F ���#��#�" Ia � �� ��%��' ��������', 
��������, �&#�!��!��" ��!"�� ������'��'�� ��A�# '�-
���� ��#������� ������ �������� (2,136 Å). K ������� ��-
��+��;��������;� ���������' C8H8RhCl2RhC8H8 (���. 3), 
 

�!�. 1. ���#��#�� �!�-���$��!�[4.2.0.02.5]������ (Ia), ��	!-
���$��!�[4.2.0.02.5]������ (Ib), [2.2.2]�����!!��� (I#) � ���- 
                                $��!�[3.3.0.02.6]������ (II) 

                                                                 
* E-mail: ssemenow7@yandex.ru 

 




��	
�Q ���TVQ��W 391

 
 

                         

�����

 
 

�� �&!���<?�;� ������ �������, �!�-���$��!�[4.2.0.02.5]����-3,4,7,8-������!F�"+ I��;���� 
C8H8 ����� &�!�� �"���#< !���!F�#< ��������< (C2v) �� ��������< � ���������+ ���&����+ 
��!��#!" �!�-���$��!�[4.2.0.02.5]������ Ia. �� ��!<���� $�����!F�"+ ��'��#;�!F�"+ ���&�-
$��! � &����"� �����$������"� ���&�$��!" � �������!F�"�� ���!#����"��� ��'%'�� ��, 
�����A#����"�� (�� ����������+ �!��� 1,41 Å*) ��A�# ���+�"�� ��'%'�� �=� (1,34 Å)  
� �!�-���$��!�[4.2.0.02.5]����-3,7-����� � �������"�� ��'%'�� �—� (1,55 Å) � �!�-���-
$��!�[4.2.0.02.5]������ Ia. 

����!����!F��� ���!�������� ���#��#�" ��!��#! C8H8RhCl2RhC8H8, C8H8RhCl2RhC7H8  
� C8H8PdCl2, �"��!������ ������� PBE0/SDD, ����%�!�, ��� �� ���������"� ���I�;#��$�� 
���������%#<��' ���������+ D2h � C2v. K�� �������!F�"� #;!����-#;!�����"� ��'%� �!�-
���$��!�[4.2.0.02.5]����-3,4,7,8-������!F�"� I��;������ C8H8 (� &�$��!�[2.2.1];����-2,3,5,6-
������!F�"� I��;������ C7H8) � ��� ����;���!F�" � �!������� ���&� RhCl2Rh �!� ���#;�!F-
���� PdCl2 (��. ���. 3). T��F��" ��#������;� ���?���' I��;������ ����F �"����. Y������ 
���&� RhCl2Rh � ��!��#!� C8H8RhCl2RhC8H8 �� 90� ����#; ��� Rh�Rh ���� ���������#< ���-
I�;#��$�< � ��������!F��+ @���;��+ 37 ���!/��!F � ����"� ��!���"� ���!�� i79 ��–1 � ��-
!�&���!F��� �������. ���!�;���"+ ������� I��;����� C8H8 � ��!��#!� C8H8PdCl2 �� 90� ��-
��#; ��� ��������� �����;� ���'��� ���� ���������#< ���I�;#��$�< � ��������!F��+ @���;�-
�+ 35 ���!/��!F � ����"� ��!���"� ���!�� i102 ��–1. 

K ��!��#!� I# ��� ��������������"� ���"��������"� $��!� ���<� ���# �&?#< ��'%F 
�—C. K"���!���"� ��#;����"� #;!" � $��!�� ����" 6,9�. K"��������$�����' $�����!F��' 
��'%F �—C �� 0,029 Å ������ &�!�� �����"� �������!F�"� ��'%�+ H2C—CH2 (��. ���. 2). 

 

 
 

                                                                 
* ������ ������� PBE0/(� 6-311G*; Rh+, H 3-21G**; Cl– 6-311+G*). 

 

�!�. 2. ���������"� �!��"
��'%�+ (Å) � ��!��#!�� Ia, 
               Ib, I# � II 

 

 

�!�. 3. ���#��#�� ����+- � ��!!���+��;�-
�������� ���������+ C8H8RhCl2RhC8H8, 
           C8H8RhCl2RhC7H8 � C8H8PdCl2 

 




��	
�Q ���TVQ��W 392 

�!�. 4. ���#��#��"� I���#!" ��!��#! III—XI 

 
���&�!�� @���;�������� �";����+ �% ���#��#� 

Ia, Ib, I# � II '�!'���' �"���������������' ���#�-
�#�� II, �����'?�' �% ���"���������;� � ��#� @�-
����!����"� �'�������"� $��!�� (��. ���. 1, 2). 
�����#� @���;�� ��!��#!" II �� 41,5 ���!/��!F 
��A� Ia, �� 34,7 ���!/��!F ��A� Ib � �� 
50,5 ���!/��!F ��A� I#. >��"��������"+ $��!  
� ��!��#!� II ����� I���# ��!<?����;� �����@��� 
� ��AD'����"�� ������'��'�� 1,55 Å � 2,04 Å. �!�-
�" ��'%�+ �—C � ��!��#!� II �� 0,013^0,014 Å 
���FJ� �!��, �"���!���"� ����� ������� 
B3LYP/6-311G** � ��&��� [ 3 ]. 

�������%�����"� ��!��#!" Ia � Ib �����'� �% 
���� !���+�� ��������������"� ���"����!���"� 
$��!��. b��!������+ ��������$��+ ���� � &�!FJ�-
;� ���!� (n) ���"����!���"� $��!�� ��;#� &"�F 
��������" ���#��#�" ���%����� (��)2n (III—VII 
�� ���. 4). 
�������-���������� ������", �"��!-
����"� ������� PBE0/6-311G(3d5f7,p), �������!F-
���#<� � �"����+ ��������� ����� ��!��#! (Oh 
��� n = 4; Dnh ��� n = 3,5,6,7), �"����+ ��������� 
����������+ ���I�;#��$�� '��� ��A��;� ���"���-
�!����;� $��!� (D4h ��� n = 4; D2h ��� n = 3, 5, 6, 7) 
� �;� !���!F��+ ��������� (�4v ��� n = 4; �2h ��� 
n = 3, 5, 6, 7).  

��#;����"� #;!" ��A�# ��������������"�� 
�!������ ��'��#;�!F�"�� ���"����!���"�� $��-

!��� � ���%����� ���F��#<� � ����F J������ �����!��: 60 �C � ���&�!F��� ��� ��������+ 
��������#�� ���%���� III [ 4 ], 90 �C � ���&�!F��� ��� ��������#��� ��A� 200 �C �#&��� IV 
[ 5 ], 108 �C � �!��'?���' ��� 128 �C ��������%���� V [ 6 ], 120 �C � ;�������%���� VI  
� 128,6 �C � ;�������%���� (��)14. ������FJ�� ����������� ������'��� ��A�# '����� #;!���-
�� 1,511 Å — � ���%����, ���&�!FJ�� 1,559 Å — � �#&��� � � ��������%����.  


�������"� $��!" � &�!�� �!���"��, ��� � ��	!-���$��!�[4.2.0.02.5]������, #;!����-
#;!�����"�� ��'%'�� (1,592 Å) ��!#���" � ��%#!F���� ������� ��� A� ������� PBE0/6-
311G(3d5f7,p) ����������+ ���#��#�" ;������������+ ��!��#!" ���#&��� VIII, �����'?�+ �% 
��#� ��������������"� �!�-���$��!�[4.2.0.02.5]�������"� I��;������ � ���������%#<?�+�' 
�"����+ ���������+ D4h (��. ���. 4). ���#��#�� ���#&��� ������ � @���;�������� &�!�� �";��-
��+ ���#��#��+ ���#&��� IX (��������' D2h) �&�#A��!��F ����� � ��&��� [ 7 ]. c���;�' ��!��#-
!" IX, �"���!����' ���� ������� PBE0/6-311G(3d5f7,p) � #����� �#!��"� ��!�&���+, �� 
110 ���!/��!F ��A� @���;�� ��!��#!" VIII, �� �%-%� ��������+ ��!������� �&��� ���������+  
� ��!�����%�$�� ��� ��'� !� ��;��-!�&� &#�#� ��!#���" � ���� �����;� ��?����� �!� ��������. 

���!F A� �!���"� ��'%� (1,565^1,566 Å) &"!� ��+���" �������� ��&��" [ 8 ] ��� ������� 
������� PBE0/6-311G(d6,p) ����������+ ���#��#�" ��!��#!" X — ;������������;� �������-
����� ������%�$�� &�$��!�[2.2.0];���-1(4)-��� [ 9 ]. Y���������� ��%�"�� ��#� ���"� �������� 
(1,542 Å [ 8 ]) ��'%�+ �1—C6 � �2—C5 � (�!�-/��	!-)���$��!�[4.2.0.02.5]����-1,2,5,6-������!F��� 
I��;����� �����;����' �%�����%�$�' ������������ X � @�����������!F�� ��&!<����"+ ���-
$��!�[4.2.2.22.5]������-1,5-���� XI. Y�� @��� ������'<?���' ��'%� �1—C2 � �5—C6 � ���?��-
!'<?���' $�����!F��� $��!� ����&��%#<��' � �������� ���+�"� ��'%� (1,566 Å � 1,347 Å 
[ 8 ]), �� �!��" ��'%�+ ��A�# ����!����"�� ;�#�����, � ������������ ����"� 1,595 Å, � ����� 
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XI #��!�����<��' �� 1,592 Å [ 8 ] (�!�, ��;!���� ���, �� 1,595—1,596 Å [ 10 ]). 	���� �&��%��, 
�% ��������!���' �!�� #;!����-#;!�����"� ��'%�+ ��!F%' ��!��F ����%����"� �"����� � �#�� 
�%�����%�$�� ���������;� ���������'.  

 
�����" &!�;�����" �.Q. T������+ %� ����?F � �I���!���� �!!<����$�+ � ����F�. 
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