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 2-  336(5) K.

, C1.

: rh1(C—H)  = 1,095(8),

rh1(C—C)  = 1,402(4), rh1(C —C ) = 1,507(13), rh1(C —S) = 1,763(6), rh1(S=O) =

= 1,418(4), rh1(S—Cl) = 2,048(5) Å, (H—C—H) /  = 107,3(96), (Cl—S—O)  =

= 106,4(3), C —S—Cl = 100,8(9), O=S=O = 120,8(10) .

C —CS—S—Cl,  S—Cl -

,  75,6(20) .  B3LYP/6-311+G**

 1,2 V01 = 10,2

(V02 = 4,1) / .

:  2- , ,

, , , ,

, - .

-

 ( ) [ 1—6 ]. 

[ 1—5 ]  4- , -

, ,  S—Hal -

,  (4-

(4- )  4-  (4- ) [ 5 ] ), , -

 (4-  (4- ) [ 1 ] ). 

1,3-  [ 6 ] ,

 S—Cl, . -

,

- , .

 2-

(2- ),

283,4(15) K. - ,

,
20
Dn = 1,3382(8) ( 20

Dn = 1,3383 [ 7 ] ). -

- - .
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-

 — ,

L = 338 L = 598

, A 2,4 2,1

, K 336(5) 336(5)

, 91 91

- , 50 50

, 120 80

, T p 3,6 10–6 5,0·10–6

-100/ -1 [ 8 ], -

-

.  (

 3 ,  0,6 , -

 500).  2- ,

,

. -

5/20. -

 ZnO . -

-

 9 12  6 . . -

. 1.

-

. . 2 - ,

. - ,

 2- .

D-100

[ 9 ]. G(s) , -

sM(s)

I(s), G(s). -

( ) ( )
( )

( )

I s G s
sM s s

G s
.

 2

- 2-M , (U = 50 )

m/e I , % m/e I , %

SO 2 64 36 6H2SO 2 138 8

C6H 4
76 6 CH3 6H4SO 2

155 53

C7H 7
91 100 CH3 6H4SO

35
2 Cl+ 190 11

6H4S
+ 110 5

CH3 6H4SO
37
2 Cl+ 192 4

6H4SO+ 124 3
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 3

2- ,

( Å, .)

 rh1-
2/6-31**

re-
 rh1-

2/6-31**

re-

C3—H 1,092(8)*p1** 1,082 C3—C4—C5 120,5(13) (p7) 120,1

C7—H 1,098(8) (p1)** 1,088 C4—C5—C6 119,4(9) (p7) 119,7

C1—C2 1,411(4) p2 1,406 C2—C1—S 121,5(2) 121,5

C2—C3 1,405(4) (p2) 1,401 C1—C2—C7 124,3(2) 124,3

C3—C4 1,399(4) (p2) 1,394 O—S—O 120,8(10) 122,0

C4—C5 1,398(4) (p2) 1,394 C1—S—Cl 100,8(9) p8 100,7

C5—C6 1,397(4) (p2) 1,393 C1—S—O1 110,6(8) p9 110,0

C1—C6 1,401(4) (p2) 1,397 C1—S—O2 109,9(8) (p9) 109,3

C2—C7 1,507(13) p3 1,506 O1—S—Cl 106,6(3) p10 106,6

(C—C) . . 1,402(4) 1,398 O2—S—Cl 106,1(3) (p10) 106,1

S—O 1,418(4) p4 1,457 C2—C7—H1 109,9(89) p11 109,4

C1—S 1,763(6) p5 1,775 C2—C7—H 112,0(89) (p11) 111,4

S—Cl 2,048(5) p6 2,102 H—C7—H1 108,0(94) 108,6

C2—C1—C6 123,1(2)* p7 123,0 H—C7—H 106,9(97) 107,3

C1—C6—C5 119,1(2) (p7) 119,1 C2—C1—S—Cl 75,6(20) p12 75,4

C1—C2—C3 116,0(2) (p7) 116,0 C1—C2—C7—H1 170,9 170,9

C2—C3—C4 121,9(9) (p7) 122,2 Rf, % 4,24

  *  3 ;

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

** pi — ; (pi) — , i- .

 2- -

 MP2  6-31G**  Gaussian-03 [ 10 ]. -

, -

 2- . -

. 3.

 2- , , ,

 CH3  C2—C7  SO2Cl

C1—S ( . 1). 

2-  C1—C2—C7—H1 

C2—C1—S—Cl  B3LYP  6-

311+G**  [ 10 ]. -

 2- -

. 2, .

 C2—C1—S—Cl, -

 SO2Cl.

  S—Cl

. 1.  2-  c 
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. 2.  2-

C1—C2—C7—H1 — , C2—C1—S—Cl — 

, V01 = 10,2 /

 S—Cl . -

 S—Cl 

(V02 = 4,1 / )  ( . . 2, ).

 2- ,

 13 — -

,  C2—C7  C1—S -

 C1—C2—C3  C2—C1—C6, -

 ( . . 1). -

 6  (C3—H, C1—C2, C2—C7, C1—S, S—Cl, S=O), 5 

 (C2—C7—H1, C2—C1—C6, C1—S—Cl, C1—S=O, O=S—Cl)  2 

(C1—C2—C7—H1  C2—C1—S—Cl),  CH3  C2—C7

 SO2Cl  C1—S. ,  C—H 

— — .

— -

sM(s), . r(C—C), -

— , -

2/6-

31G** -

. -

. -

-

rh1- . -

-

-

. 3.  ( )

 ( )

, -

                               2-
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. 4.  ( )

 ( )

-

sM (s)
 2- :  — L = 598 ,

                             — L = 338 

SHRINK [ 11 ]. 

, -

 MP2/6-

31G**.

.

f(r) ( . 3) 

. 4.  KCED-35

[ 12 ].

,

2- ,

, . 3. -

sM(s) . 4. . 3 

- , -

.

-

 2-  MP2  6-31G**

 2-  C2—C1—S—Cl, 

S—Cl ,  75,4 ,

C1—C2—C7—H1, ,  170,9 .

 C2—C1—S—Cl -

 (3  = 2,0 ).

 ( . . 3).  C1—C2—C7—H1 -

, .

 (3  = 27 ). -

 MP2/6-31G**.

 B3LYP  6-311+G**

 CH3  SO2Cl . 2. , -

2,  B3LYP  C2—C1—S—Cl.

 C1—C2—C7—H1 -

(170,9 2  173,3  B3LYP).

 2- ,  CH3 -

. -

V0 = 1,2 / RT, -

-

. -

 4-  [ 1 ], 4-  4-  [ 5 ],  CH3 -

- .

 2-  C2—C1—S—Cl

, -

  ( . . 2, ). -
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,

( , H) 2- , Å

ra l l
r = 

rh1–ra
- ra l l

r = 

rh1–ra
-

C3—H 1,090(3)* 0,066(3)* 0,074 0,002 1 Cl—O1 2,802(2) 0,075(1) 0,077 0,002 4

C7—H 1,096(3) 0,067(3) 0,075 0,002 1 C2—C5 2,846(3) 0,058(1) 0,060 0,006 4

C5— 6 1,397(1) 0,046(1) 0,044 0,000 2 C6—O2 2,853(7) 0,094(1) 0,095 0,000 4

C4— 5 1,398(1) 0,046(1) 0,044 0,000 2 C7—O1 2,934(8) 0,141(1) 0,143 –0,001 4

C3—C4 1,399(1) 0,046(1) 0,044 0,000 2 C1—Cl 2,937(7) 0,089(1) 0,091 0,005 4

C1—C6 1,400(1) 0,046(1) 0,045 0,001 2 C2—O1 3,101(5) 0,104(1) 0,105 0,005 4

C2—C3 1,404(1) 0,047(1) 0,045 0,001 2 C7—S 3,189(5) 0,083(1) 0,085 0,003 4

C1—C2 1,409(1) 0,047(1) 0,045 0,001 2 C2—Cl 3,540(10) 0,138(4) 0,137 0,010 5

S—O1 1,418(1) 0,037(1) 0,035 0,000 2 C7—Cl 3,627(17) 0,210(4) 0,209 0,013 5

C2— 7 1,506(5) 0,051(1) 0,049 0,000 2 C6—O1 3,763(6) 0,092(4) 0,090 0,013 5

C—S 1,763(2) 0,051(1) 0,049 0,000 2 C6—Cl 3,786(11) 0,155(4) 0,154 0,018 5

S— l 2,048(1) 0,056(1) 0,056 0,000 3 C4—C7 3,810(6) 0,065(4) 0,064 0,010 5

C1—C3 2,384(2) 0,053(1) 0,055 0,005 4 C6—C7 3,864(5) 0,065(4) 0,064 0,010 5

C1—C5 2,409(2) 0,053(1) 0,054 0,004 4 C2—O2 3,902(3) 0,069(4) 0,068 0,010 5

C4—C6 2,410(4) 0,053(1) 0,054 0,003 4 C5—S 3,986(2) 0,063(4) 0,062 0,010 5

C3—C5 2,425(5) 0,052(1) 0,054 0,003 4 C3—S 4,032(3) 0,063(4) 0,062 0,010 5

C2—C4 2,448(4) 0,052(1) 0,054 0,004 4 C5—O2 4,239(8) 0,118(6) 0,100 0,006 6

O1—O2 2,466(6) 0,054(1) 0,056 0,002 4 C5—C7 4,346(6) 0,084(6) 0,066 0,011 6

C2—C6 2,467(2) 0,053(1) 0,054 0,005 4 C3—O1 4,457(6) 0,129(6) 0,112 0,013 6

C3— 7 2,512(4) 0,060(1) 0,062 0,005 4 C4—S 4,513(5) 0,082(6) 0,064 0,012 6

C1—C7 2,576(5) 0,060(1) 0,062 0,004 4 C7—O2 4,553(4) 0,103(6) 0,086 0,012 6

C1—O2 2,610(3) 0,065(1) 0,067 0,002 4 C3—Cl 4,720(10) 0,176(16) 0,157 0,019 7

C1—O1 2,620(3) 0,070(1) 0,071 0,003 4 C5—Cl 4,916(11) 0,193(16) 0,174 0,024 7

C6—S 2,677(2) 0,058(1) 0,060 0,005 4 C5—O1 4,943(7) 0,120(16) 0,102 0,018 7

C1— 4 2,760(6) 0,059(1) 0,060 0,005 4 C3—O2 4,980(5) 0,095(16) 0,076 0,015 7

C2—S 2,770(2) 0,059(1) 0,060 0,005 4 C4—O2 5,122(9) 0,110(16) 0,091 0,013 7

C3—C6 2,788(3) 0,059(1) 0,061 0,005 4 C4—O1 5,216(8) 0,128(16) 0,110 0,018 7

Cl—O2 2,793(2) 0,075(1) 0,077 0,002 4 C4—Cl 5,299(10) 0,187(16) 0,169 0,024 7

* .

,  S=O 

(  C6—C1—S—Cl  7,2 ). 2 -

( 6)  2,40 Å, -

,

. ,  C7—H1 

 C2—C3 (  C3—C2—C7—H1  6,7 ,

 2,54 Å, -

.

, - -

C2—C7  S—Cl ( . .  S—Cl 

)  2 - -

 S—Cl. - -
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-

. . 2, ,

 4 / .

- -

. . 2, , -

, -

 C2—C1—S—Cl = 180 .

0,12 / ,  26 . -

 O H(Me), - -

.

sM(s) , -

, Rf = 10,9 %, -

.

 2- , -

 ( . . 3), 

.  C—S, S=O  S—Cl.

 S=O 

S—Cl  0,04÷0,05 Å.

 C1—S  C2—C7 

2— 1— 6 1— 2— 3, -

[ 1—5 ]. 2— 1—S 1—C2—C7  120 ,

, -

,

, , ,

, .

.  MP2/6-31G**, -

— —  (  SO2Cl)

120  123,0 ,  (  CH3)

 116,0 . -

,

 [ 13 ].

. 5 -

 [ 14 ], 4-  [ 1 ]  1,3-  [ 6 ]. 

— -

,

, - .

, -

.

 C2—C1—S—Cl, - - -

 90 , -

 15÷20 . ,  [ 1, 14 ] -

, , .

,  [ 14 ] 

 90 , -

.

- -

 DFG (  05-03-

04003_ _  436 RUS 113/69).
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2-M

( Å, .)

4-CH3—C6H5—SO2Cl
1,3-C6H4(SO2Cl)2

-
C6H5—SO2Cl 2-CH3—C6H5—SO2Cl

[ 1 ] [ 6 ] [ 14 ]

ra(C—H) * 1,103(27) 1,103(8) 1,140(31) 1,092(8)

ra(C—C)* 1,403(7) 1,399(3) 1,403(10) 1,402(4)

ra(C—S) 1,758(6) 1,764(4) 1,764(9) 1,763(6)

ra(S—O) 1,419(3) 1,422(3) 1,417(12) 1,418(4)

ra(S—Cl) 2,049(5) 2,046(4) 2,047(8) 2,048(5)

C—S—Cl 101,3(6) 100,3(5) 100,9(20) 100,8(9)

O—S—Cl* 106,9(3) 106,6(1) 105,5(18) 106,3(3)

O—S—O 120,5(9) 123,1(5) 122,5(36) 120,8(10)

C—S—O* 110,5(6) 108,9(3) 110,0(25) 110,3(8)

C2—C1—S—Cl 83 90 75,3(50) 75,6(20)

* .
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