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1 1 1 1
K K K K

J J
f f f f f

54,1  43,1 39034,56 0,06 38980,90 0,09 38530,69 0,08 38920,55 –0,01 38883,76 0,14

54,2  43,2 39154,53 –0,08 39097,65 –0,07 38655,93 0,09 – – 38985,61 –0,05

60,6  50,5 22927,00 –0,04 22861,56 –0,08 22713,16 0,06 22671,43 0,03 22504,85 –0,04

61,6  51,5 22785,60 0,04 22717,49 0,04 22579,56 –0,07 22518,58 –0,02 22344,34 0,04

61,5  50,5 36697,55 0,03 36540,73 0,12 36455,55 0,12 – – – –

62,5  51,5 38369,04 –0,04 38242,40 –0,16 38035,40 –0,15 37952,12 –0,03 37711,12 –0,05

64,3  53,3 43591,06 –0,01 43513,96 –0,06 43066,72 –0,09 43390,72 –0,06 43300,30 –0,04

64,2  53,2 43158,23 0,04 43091,93 0,09 42617,36 –0,05 42996,22 0,08 42928,21 –0,03

70,7  60,6 26453,98 –0,05 – – 26208,61 0,05 26155,55 –0,03 25960,76 0,03

71,7  61,6 26388,40 0,05 26310,68 0,03 26147,51 0,01 26082,78 –0,01 25882,88 –0,07

74,4  64,3 30676,82 0,03 30551,27 0,05 30469,74 0,00 30208,29 0,00 29913,06 0,04

74,3  64,2 30922,35 –0,03 30787,77 –0,10 30731,52 0,04 30421,98 0,01 30108,52 –0,01

84,5  74,4 35126,46 0,01 34983,71 0,01 34886,80 –0,07 34593,91 0,03 34257,92 0,02

84,4  74,3 35732,26 0,00 35568,96 –0,02 35528,75 0,04 – – 34747,78 0,01

85,4  75,3 35039,84 0,03 34895,13 0,07 34806,46 0,07 34499,88 0,03 – –

85,3  75,2 35087,26 –0,04 – – 34858,19 –0,09 34539,36 –0,03 – –
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J J f
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K K K K
J J f

1 1 1 1
K K K K

J J f

81,7  71,6 32836,04 –0,04 91,8  81,7 36246,99 –0,02 112,9  102,8 46478,14 –0,02

82,7  72,6 32381,98 0,05 92,8  82,7 36009,38 –0,02 113,9  103,8 45844,27 0,11

84,5  74,4 35005,86 0,18 100,10  90,9 36756,87 0,02 115,6  105,5 49431,89 –0,06

84,4  74,3 35726,59 –0,08 101,10  91,9 36753,26 –0,04 122,10  112,9 49830,71 –0,12

– – – – – – 123,10  113,9 49486,79 0,06

 3

, , ( ) (

505379,1) Ia, Ib, Ic ( . . . Å2) 2- -1,3-
13 18

12
5H10 2

13 (2) 13 (4) 13 (5) 13 (7) 18O(1)

4658,123(3) 4653,892(7) 4593,024(6) 4654,752(3) 4657,663(5) 4543,666(46)

2503,222(2) 2491,894(3) 2488,432(3) 2462,158(2) 2436,759(3) 2500,398(5)

1783,949(2) 1778,887(4) 1767,347(3) 1763,533(2) 1749,996(3) 1766,228(4)

Ia 108,4941(1) 108,5928(2) 110,0319(1) 108,5727(1) 108,5049(1) 111,2272(11)

Ib 201,8914(1) 202,8093(3) 203,0914(2) 205,2586(2) 207,3981(3) 202,1194(4)

I 283,2924(3) 284,0985(6) 285,9536(5) 286,5720(3) 288,7887(4) 286,1347(6)

N 16 14 16 13 13 13
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, , ( ) ,

, b, c ( ) 2- -1,3-

MP2/6-31G**
B3LYP/

6-31G(2df, p)

B3PW91/

aug-cc-pVDZ

B3PW91/

6-31G**

A 4658,123(3) 4661,11 4655,08 4662,61 4668,71

B 2503,222(2) 2516,40 2497,08 2498,39 2510,03

C 1783,949(2) 1791,97 1778,53 1779,79 1787,51

a 1,43(1) 1,72 1,27 1,41 1,38

b 0,00 0 0 0 0

c 1,15(1) 1,37 0,95 1,12 1,03

1,84(2) 2,20 1,59 1,80 1,72

 [ 7 ]  2- -1,3- -

 83 J  40 -

: J = 0,150(3), JK = 0,218(4), K = 0,624(8), J = 0,0394(5),

K = 0,292(6) .  ( . . 1, 2) -

, , , -

. -
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 ( Å, .) 2- -1,3-

B3PW91/aug-

cc-pVDZ
ro-

B3PW91/aug-

cc-pVDZ
ro-

C(2)—O(3) 1,411 1,409(4) H(10)—C(4)—O(3) 106,3 105,8

O(3)—C(4) 1,423 1,425(5) H(11)—C(5)—C(4) 110,3 110,4

C(4)—C(5) 1,524 1,527(3) H(12)—C(5)—C(4) 109,7 109,7

C(2)—C(7) 1,508 1,509(5) H(15)—C(7)—C(2) 109,6 109,6*

C(2)—H(8) 1,112 1,112* H(16)—C(7)—C(2) 109,8 109,8*

C(4)—H(9) 1,107 1,107* H(15)—C(7)—H(16) 109,1 109,1*

C(4)—H(10) 1,097 1,097* H(16)—C(7)—H(17) 109,2 109,2*

C(5)—H(11) 1,100 1,100* O(1)—C(2)—O(3)—C(4) –60,8 –61,0

C(5)—H(12) 1,099 1,099* C(2)—O(3)—C(4)—C(5) 56,8 57,3

C(7)—H(15) 1,097 1,097* O(3)—C(4)—C(5)—C(6) –52,2 –53,3

C(7)—H(16) 1,097 1,097* C(7)—C(2)—O(3)—C(4) 179,4 179,7

O(1)—C(2)—O(3) 111,8 112,0(4) C(2)—O(1)—O(3)—C(4) 125,6 125,4

C(2)—O(3)—C(4) 111,5 111,4(5) C(5)—C(4)—C(6)—O(1) –132,2 –131,1

O(3)—C(4)—C(5) 110,6 110,1(5) H(8)—C(2)—O(3)—C(4) 58,2 58,5

C(4)—C(5)—C(6) 108,7 108,4(3) H(9)—C(4)—O(3)—C(2) –64,7 –64,6

C(7)—C(2)—O(3) 108,6 108,3(5) H(10)—C(4)—O(3)—C(2) 178,7 178,6

H(8)—C(2)—O(1) 108,1 108,4 H(11)—C(5)—C(4)—O(3) –173,2 –174,2

H(9)—C(4)—O(3) 109,4 110,5 H(12)—C(5)—C(4)—O(3) 67,6 66,6

. ;

* — .

 6

 a, b, c (Å)

2- -1,3-

rs ro
MP2/

6-31G(d, p)

B3LYP/

6-31G(2df, p)

B3PW91/

6-31G**

B3PW91/

aug-cc-pVDZ

O(1) a 0,289(5) 0,298(5) 0,299 0,297 0,296 0,296

b 1,167(1) 1,168(1) 1,173 1,168 1,168 1,169

c 0,177(8) 0,174(9) 0,177 0,169 0,172 0,178

C(2) a 0,904(2) 0,908(2) 0,907 0,910 0,907 0,911

b 0 0 0 0 0 0

c –0,326(5) –0,325(5) –0,330 –0,327 –0,326 –0,321

O(3) a 0,289(5) 0,298(5) 0,299 0,297 0,296 0,296

b –1,167(1) –1,168(1) –1,173 –1,168 –1,168 –1,169

c 0,177(8) 0,174(9) 0,177 0,169 0,172 0,178

C(4) a –1,072(1) –1,075(1) –1,077 –1,074 –1,072 –1,075

b –1,236(1) –1,238(1) –1,233 –1,241 –1,237 –1,238

c –0,199(8) –0,202(7) –0,206 –0,197 –0,199 –0,197

C(5) a –1,818(1) –1,819(1) –1,811 –1,825 –1,819 –1,823

b 0 0 0 0 0 0

c 0,292(5) 0,292(5) 0,299 0,290 0,291 0,280

C(6) a –1,072(1) –1,075(1) –1,077 –1,074 –1,072 –1,075

b 1,236(1) 1,238(1) 1,233 1,241 1,237 1,238

c –0,199(8) –0,202(7) –0,206 –0,197 –0,199 –0,197

C(7) a 2,352(1) 2,354(1) 2,358 2,358 2,352 2,358

b 0 0 0 0 0 0

c 0,105(14) 0,105(14) 0,099 0,111 0,107 0,099

. ,

(x) = 0,0015/x [ 14 ].
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 rs 1,3- 2- -1,3-

2- -

1,3-
1,3-  [ 5 ]

2- -

1,3-
1,3-  [ 5 ]

C(2)—O(3) 1,412(4) 1,405(5) O(1)C(2)O(3) 111,5(4) 112,8(5)

O(3)—C(4) 1,414(6) 1,417(6) C(2)O(3)C(4) 111,4(3) 110,6(3)

C(4)—C(5) 1,524(3) 1,527(4) O(3)C(4)C(5) 110,2(3) 110,2(3)

C(2)—C(7) 1,510(5) – C(4)C(5)C(6) 108,4(3) 108,5(4)

O(1)…O(3) 2,334(1) 2,341(3) C(7)C(2)O(3) 108,4(3) –

C(4)…C(6) 2,472(1) 2,478(2) 54,7(8) 55,6(8)

C(2)…C(4) 2,334(2) 2,320(2) 48,8(6) 48,6(8)

C(2)…C(5) 2,791(3) 2,773(3) 124,2(8) –

C(5)…C(7) 4,174(2) –

. .

 2- -1,3- rs- -

, .

12, 13 , rs- re -

r . -

. ,

.

rs-  ( . . 6)  2- -1,3-

rs-  1,3-  [ 5 ] ( . 7). 

. 7, rs-

 O(1)O(3)C(4)C(5)C(6)  0,003 Å  0,2 -

.  O(1)C(2)O(3) . -

 C(2)—O(3)  2- -1,3-  0,007 Å,

O(1)C(2)O(3)  1,3  ( . )  0,9

1,3- . ,  2- -1,3-  O(1)C(2)O(3) 

.  2- -1,3-

1,3-  C(2)…C(4)  C(2)…C(5)  0,014  0,018 Å -

 O(1)…O(3)  0,007 Å. ,

 1,3- .

 2- -1,3-
18 (1), 13 (2), 13 (4), 13 (5), 13 (7). -

rs r - . -

-

 1,3- .  2- -

1,3- -

.
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