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 f  ( )  ( )

4- -1,3-

J (
1 1

K K ) J (K –1K1) f J (
1 1

K K ) J (K–1K1) f

2(2,1)  1(1,0) 16145,78 –0,06 15(7,9)  14(8,7) 23384,18 0,08

2(2,1)  1(1,1) 16783,13 –0,02 17(5,12)  17(4,13) 20138,40 –0,01

2(2,0)  1(1,1) 16893,05 0,02 17(6,11)  17(5,12) 20135,64 –0,02

2(2,0)  1(1,0) 16255,78 0,06 18(5,13)  18(5,14) 20575,19 0,06

3(1,2)  2(0,2) 17036,04 0,07 19(4,16)  18(5,13) 20375,47 –0,01

3(2,2)  2(1,1) 19623,48 –0,05 20(6,15)  20(4,16) 37274,59 0,02

3(2,2)  2(1,2) 21535,43 –0,03 20(7,14)  20(6,14) 18691,97 0,01

3(2,1)  2(1,2) 22064,87 0,04 23(8,16)  23(7,16) 22340,64 –0,02

3(2,1)  2(1,1) 20152,90 0,00 24(7,17)  24(7,18) 22309,44 –0,03

4(1,4)  3(0,3) 16295,81 0,00 24(8,17)  24(7,17) 17998,73 –0,01

4(2,3)  3(2,2) 16373,90 –0,02 24(6,18)  24(6,19) 37233,18 –0,03

4(2,2)  3(2,1) 17318,38 –0,03 25(6,19)  24(9,16) 19157,42 0,03

8(2,7)  8(1,8) 20131,07 –0,16 27(5,22)  26(8,19) 17917,17 –0,07

8(4,5)  8(3,5) 15716,64 –0,02 27(7,20)  27(7,21) 39223,64 0,17

8(4,4)  8(3,5) 16198,16 0,00 28(9,20)  28(8,20) 16722,37 0,02

9(2,7)  9(1,8) 15802,33 –0,03 29(8,21)  29(7,22) 37682,83 0,02

9(5,5)  8(5,4) 37746,89 0,05 35(11,25)  35(10,25) 18005,24 0,01

10(2,9)  9(2,8) 38886,26 0,02 35(12,24)  35(11,24) 38879,80 0,04

10(3,8)  10(2,9) 22073,02 –0,06 37(11,26)  37(10,27) 38494,21 –0,05

11(5,6)  10(6,4) 17575,20 –0,07 38(12,27)  38(11,27) 21248,27 0,00

12(5,8)  12(4,8) 17690,19 –0,02 39(12,27)  39(11,28) 37792,09 –0,07

12(5,8)  11(6,5) 21459,40 –0,02 40(11,29)  39(14,26) 37290,85 –0,02

13(2,12)  12(3,10) 22368,19 0,00 42(9,33)  41(12,30) 38452,13 –0,05

13(3,10)  13(3,11) 21554,34 –0,11 46(15,32)  46(14,32) 39745,64 0,06

13(6,7)  12(7,6) 20509,50 0,10 50(16,35)  50(15,35) 36835,10 0,04

15(6,10)  15(5,10) 21721,33 –0,01 53(11,42)  52(14,39) 38310,95 0,03

15(7,9)  14(8,6) 23381,64 0,02 57(18,40)  57(17,40) 37727,51 –0,07
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 2

, , ( ) J, JK, K,

J, K ( ) 4- -1,3-

  4802,335(2)* N** 54 J 0,1496(6) J 0,0423(1)

2376,163(1) *** 0,06 JK 0,157(5) K 0,260(3)

1738,852(1) K 0,76(3)

    * .

  ** , .

*** , .

 3

V , * f , f, ** V , * f , f, **

2(2,1)  1(1,0) 450

530

600

0

0

0

–3,62

–5,18

–6,74

0,12

0,01

–0,08

4(2,2)  3(2,1) 300

400

500

1

1

1

–1,80

–3,25

–5,10

0,05

0,04

0,05

3(1,2)  2(0,2) 200

260

300

100

1

1

1

2

5,48

9,32

12,41

5,67

–0,02

0,03

0,04

–0,04

180

210

300

150

2

2

2

3

–3,63

–4,70

–9,70

–5,60

–0,16

0,03

–0,05

0,05

110 2 6,85 –0,06

130 2 9,63 –0,02

  * V — .

** f — -

.

7 . -

 4- -

1,3-  = 0,73  0,01, b = 1,32  0,01,  = 1,36  0,01

 = 2,03  0,01 .

. . 4 -

, -
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 4- -1,3- -
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 0,2  4 % . -

 ( . . 4) -

,  4- -1,3- ,

B3PW91/aug-cc-pVDZ, .

 4- -1,3- ,  2- -1,3-

 [ 2, 3 ], , -

. ,

.
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 Ia, Ib, Ic ( . . . Å2),

a, b, ( ) 4- -1,3- *

** **- -

Ia 105,2361 105,1859 126,3821 a 0,73 0,76 1,33

Ib 212,6871 212,9776 188,5655 b 1,32 1,35 1,42

Ic 290,6396 291,1968 246,3019 c 1,36 1,35 1,03

Pa 199,0453 199,4942 154,2426 2,03 2,06 2,20

Pb   91,5943   91,7025   92,0592 a/ 0,36 0,37 0,60

Pc   13,6418   13,4833   34,3228 b/ 0,65 0,66 0,64

k      –0,58        –0,58     –0,35 c/ 0,67 0,66 0,47

  * 
2 ,a i iP m a

2 ,b i iP m b
2 ,c i iP m c k = (2B – A – C)/(A – C).

**  B3PW91/aug-cc-pVDZ.

 [ 8 ],  3,5

 2,9 /  2- -1,3-  4- -1,3- .

 2 

, -

.

 4- -1,3-

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

[ 2, 3 ].  4- -1,3-  2,03

 2,06  1,3-  [ 1 ]  1,84  2- -1,3-

[ 2, 3 ].
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