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� �������� ��� 1� � 13� ����� 6,7-(���,���-����!�-7-��	�-("�#���$�%"!#��)��-
&���![3.1.1]'����#-6-(�)�-����!������� ��!+/�+���+ ����;����+ #�<�/�/���#�#!��% 
��!�!#!/ �(1) � �(5), � ���=� $'���!�#>� ��!�!/ �(1) � �(5), !�$��!/��##�+ ?���$�-
#�##!��%@ �/!�!�#!'! /��A�#�+ �$�%"!#��%#!B � ��!=#!<"��#!B '�$�� /!��$' ��!-
��>� �/+?�B C—S � C—�, />?/�##!B �$A���/!/�#��� �!#!�#!-��&���!�#!'! /?���!-
��B��/�+ ��=�$ ����!#��%#>� ��!�!� � � ��!�!� ����!�!�� '�$��> SO2Ph. �� ���!� 
/?���!��B��/�� $��?>/��� ��� �!#!��������!/, !�#��$=�/�@A�B $�!�!;�##>� /#$�-
���!���$�+�#>� �!#����> (2,49 Å ��� �$��� /�#-���-/���%�!/>� ����$�!/ �…� 
3,00 Å). ���$=��@��+ ��$'�� !�!��##!��� �!#"!���&�� #!���#�#!/!'! ������� � ��!-
����#��/�##!B !���#��&�� ?����������B / �!#!���������. ���!���� ��� 1� $���#!/-
��#> ��������> ?�/����!��� �!#"!���&�!##!'! �!���/� �!���$� !� ��������$�>  
/ ����/!�� ����-d6 � �/!�!�#�+ <#��'�+ ����/�&�� cG�� = 80,1 ��=/�!�% �!#"!���&�-
!##>� �����!�!/. 
/�#�!/!-����;����� DFT ���;��!� �!/���#!��� �!��#&���%#!B 
<#��'�� !�#��$=�#!, ;�! !�#!/#!B /���� / ���%�� �!#"!���&�!##>� �����!�!/ /#!��� 
?���$�#�##!��% �/!�!�#!'! /��A�#�+ ��!=#!<"��#!B '�$��>.  
 
� " # $ � � % �  � " � � �: ���&���![4.1.0.02,7]'����#, ��&���![3.1.1]'����#, #!���#�#, 
��#�'�#!���$��$�#>B �#���?, ������> ��� 1� � 13�, �!#!�#!-��&���!�#!� /?���!��B-
��/��, ?���$�#�##!� /��A�#��, �!����&�#&�+, �/�#�!/!-����;����B ���;��, ���!� DFT. 

 
� ���!�� [ 1 ] #� !�#!/�#�� ��#�'�#!���$��$�#!'! �#���?� �!#!��������� ����� 6-(���-

��!�-7-��	�-���!���-���-7-"�#����&���![3.1.1]'����#-6-(�)�-����!������� 1 �>�! $���#!/-
��#!, ;�! ���!�������!#��%#�+ '�$��� / <�!� �!���#�#�� ���#����� !���#��&�@, �����#��-
�$�+�#$@ ��!��!��� ��������� �(3)—�(6)—�(7) #!���#�#!/!'! !��!/�, ;�! ���/!��� � !�-
A�B ���������� �!���$�>. �������/�� �!����#�'! !���!+���%��/� ��� "��'��#�> �(1)�  
� �(5)�, ��� � / #���!�%�! ��#%H�B �����#� "��'��#�> �(2)�2 � �(4)�2 ���#!/+��+ ����;���� 
#�<�/�/���#�#>��, ;�! #��!��� !���=�#�� / �������� ��� 1� � 13�, �#+�>� ��� ��������$�� 
298 K. I����;����%#!, ;�! ��������!�?!��� �!���#�#�+ 1 — ����� 6-(���-��!�-7-���-
���!���-7-��	�-"�#����&���![3.1.1]'����#-6-(�)�-����!������ 2, �! ��##>� ������!/ ��� 1� 
� 13�, �!�$;�##>� ��� �!B =� ��������$��, �!��?>/��� ����;���$@ <�/�/���#�#!��% ��� ��!-
�!#!/ �(1) � �(5), ��� � +��� $'���!�� �(1) � �(5), �(2) � �(4), �!�+ ��� �!#!��������� <�!'! 
�!���#�#�+ [ 1 ] �/������%��/$�� !� !���#��&�� ���!�������!#��%#!B '�$��>, ��� � / �!���-
#�#�� 1, �����#���$�+�#! ��!��!��� �(3)—�(6)—�(7). ��#��! ��� �!#�=�##!B ��������$�� 
(< 229 K) #�<�/�/���#�#!��% $��?�##>� +��� / �������� �!���#�#�+ 2 /!?#�����. L>� �����# 
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/>/!� ! ��?��;�� / ?��!��!=�##!��� /��A�#�+ '�$��> ��2�� �! �/+?� �(6)—�(sp2) $ �!���-
#�#�B 1 � 2. �?$;�#�� ��������$�#!B ?�/����!��� ������!/ ��� 1� �!���#�#�B 1 � 2 �!��?��! 
��?��;�� / /���;�#�� ���%��� /��A�#�+, 69,8 � 46,5 ��=/�!�% �!!�/����/�##! [ 2 ]. I��;�#!B 
�!�%H�B ?��!��!=�##!��� /��A�#�+ ��+ �!���#�#�+ 1 �>�! ���?#�#! �$A���/!/�#�� <""��-
��/#!'! �!#!�#!-��&���!�#!'! /?���!��B��/�+ ��=�$ ��!����#��/�##! ����=�##>�� ���!�-
��- � ���!�������!#��%#!B '�$�����, ;�! �!��/��=�����+ ��� �!���#�#�+ 1, !�#��$=�/�@-
A�� / �!#!��������� $�!�!;�##>� /#$����!���$�+�#>� �!#����> ��=�$ ����!#��%#>� ��!-
�!� � ���!�������!#��%#!B '�$��> � ��!�!� ����!�!�� ���!����%#!B '�$��>. 

 

 
 

� #���!+A�B ���!�� �> �!!�A��� ��?$�%���> ��#�'�#!���$��$�#!'! �#���?� � !��$=���� 
������> ��� 1� � 13� ��$'!'! �����?���A�##!'! #!���#�#� — ����� 6,7-(���,���-����!�-7-
��	�-("�#���$�%"!#��)��&���![3.1.1]'����#-6-(�)�-����!������� 3, / �!�!�!� �!=#! �>�! 
�����!��'��% /!?#��#!/�#�� �!#!�#!-��&���!�#!'! /?���!��B��/�+ ���!�������!#��%#!B 
'�$��> � ��!��/!��!+A�B �B "�#���$�%"!#��%#!B '�$��!B. ���=��, ;�! / �������$�� ��#�� 
[ 3, 4 ] $=� !���;����% ��!�!�#!��% �$�%"!'�$��> "$#�&�!#��!/��% / ��;���/� �-#$���!"���. 
�!���#�# 3 �>� �!�$;�# #��� ��� ���#��/�##>B ��!�$�� /?���!��B��/�+ ���&���!'����#� 4  
� ��!�!� / ����� ��2�l2. 
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����" 6,7-�
��,��
-��+��/-7-�
��-(0���"�5"80���")+�9�;"�[3.1.1]<�=���-6-����-
;��+�;��"�� 3. � ��!��!�!##!B �!��� ���H��� ����/!� 0,45 ' ���&���!'����#� 4 [ 5 ] / 7 �� 
�$�!'! CH2Cl2 � ����/!�!� 0,25 ' Br2 / 3 �� �!'! =� ����/!�����+ � ��!�#! ?���>�� �����+##!B 
��!��!B. ����&�!##$@ ����% />���=�/��� ��� 20 �� / ��;�#�� 7 �$�!�, �!��� ;�'! ��!�>�� 
5 �� 5%-'! ����/!�� Na2SO3, /!�!B, �$H��� MgSO4. ����/!�����% $���+�� / /��$$�� /!�!-
���$B#>� #��!�!�. 
�!���!'��"��!/�#��� �/���!'! !������ #� �!�!#�� � ������'���� 
(40�100�, <�@�#�—��'��B ����!��B#>B <"��—<���!/>B <"��, 3:1) �!�$;��� 0,6 ' (86 %) ��-
��!��$�%"!<"��� 3 � T�� 400 K ('����#—<���!/>B <"��, 4:1). ��B��#!, %: � 39,98, � 3,63. 
C15H16Br2O4S. �>;����#!, %: � 40,01, � 3,58.  

������ ��� 1�, �, �.�.: 1,65—1,87 � (2�), �(3); 2,40—2,53 � (1�) � 2,70—2,83 � (1�),  
(�)�-�(2,4); 2,58—2,74 � (2�), (���-�(2, 4); 3,58 �� (1�) � 3,77 �� (1�) (J 3,5 � 6,9 Z&), H(1, 5); 
3,92 � (3�), ���; 7,59 � (2�), J 7,6 Z&, 7,71 � (1�), J 7,3 Z&, 8,01 � (2�), J 8,0 Z&, ���!�..  

������ ��� 13C, �, �.�.: 13,60 [C(3)]; 34,55 � 35,10 [C(2, 4)]; 50,0 � 51,15 [C(1, 5)]; 53,10 
(OMe); 64,85 [C(6)]; 84,80 [C(7)]; 128,85 (2C), 130,80 (2C), 134,45 (1C), 135,65 (1C), C��!�.; 169,10 
(C=O).  

�
 ������, �, ��–1: 583 � (� C—Br), 691 �� (� C—Br), 718 �� (� CH��!�.), 1154 !. � (�s SO2), 
1246 � (� C—O), 1292 � (� C—O), 1312 � (�as SO2), 1324 ��, 1740 � (C=O), 1752 �� (C=O). 

������> ��� 1H � 13C ����/!�� �!���#�#�+ 3 / CDCl3 ?����>/��� #� ������!����� Bruker 
DPX-300 (300,130 � 75,468 MZ& �!!�/����/�##!). 	�������$�#$@ ?�/����!��% ������!/ ��� 
1H �?$;��� / ����/!�� ����-d6 / �#���/��� !� 298 �! 403 K. 
!#���#�$ ��!�!��� �!#"!���&�-
!##!'! !���#� ��� ��������$�� �!����&�#&�� !������+�� �! $��/#�#�@ kc = 	
��0 / 2 = 
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= 2,22��0, � �/!�!�#$@ <#��'�@ ����/�&�� cG��  <�!'! ��!&���� — �! $��/#�#�@ ^B��#'� [ 6 ]: 

cG�� = 19,14�10–3Tc 
[9,97 + log(Tc /��0)]. �
 ������ �!�$;�# #� "$�%�-������!����� �#"��-
�`� b	-02 / �������� KBr. 

��#�'�#!���$��$�#>B �#���? �!#!��������� �!���#�#�+ 3 ��?���!� 0,45�0,30�0,25 �� 
/>�!�#+�� #� �/�!����;���!� ;��>�����$=#!� ��"����!����� Bruker APEX II CCD ��� 
100(2) K (�—2�-���#��!/�#��), '��"��!/>B �!#!��!���!�, �!K�-�?�$;�#�� (
 = 0,71073 Å). 
��������#�� ������ ��������!/ � ��������!/ +;�B�� ��!/!���� � ���!�%?!/�#��� ������ ��!-
'���� SMART [ 7 ]. �?����##>� �#��#��/#!��� ��"���&�!##>� !���=�#�B !������>/���  
� ���!�%?!/�#��� ��!'���� SAINT [ 8 ]. I!���/�$ #� �!'�!A�#�� //!���� ���!�!� SADABS 
[ 9 ]. ���$��$�$ ���H�"�!/>/��� ��+�>� ���!�!� � �!����!/����%#>�� ��#��?��� <�����!#-
#!B ��!�#!���. ��/!�!�!�#>� ��!�> $�!;#+�� �!�#!�����;#>� ��
 �! F2 / �#�?!��!�#!� 
������=�#��. ��!�> /!�!�!�� �!��A��� / '�!�����;���� ����;���##>� �!?�&�� � $;��>/��� 
��� $�!;#�#�� / �!���� �#��?�#���� � U(H) = 1,2U(C), '�� U(C) — <�/�/���#�#>B ��������$�-
#>B "���!� ��!�� $'���!��, � �!�!�>� �/+?�# �!!�/����/$@A�B ��!� /!�!�!��. ��� ���;��> 
/>�!�#�#> �! �!������$ ��!'���� SHELXTL ver.6.1 [ 10 ]. �! /��� ��$;�+� U<�/ !������+�� 
��� ����%@ ;���% !� !��!'!#���?��!/�##!'! ��#?!�� Uij.  


�������> �!���;�����, ��!����#��/�##�+ '�$��� Pbca, a = 14,299(2), b = 12,885(2), 
c = 17,808(3) Å, Z = 8, V = 3281,1(9) Å3, �/>; = 1,831 '/��3. ��+ ���H�"�!/�� � $�!;#�#�+ ���$�-
�$� �>�� ���!�%?!/�#> �#��#��/#!��� 37767 !���=�#�B (4346 #�?�/����>�, Rint = 0,0507), 
F(000) 1792, 2����� = 28,99� (�!������#!��% 99,8 %), � = 5,082 ��–1. ��!#;����%#>� "���!�> 
����!���!���: R1 = 0,0269 (/>;����#! �! Fhkl ��+ 4346 !���=�#�B � I > 2�(I )) � wR2 = 0,0633 
(����;���#! �! 2

hklF  ��+ /��� 37767 !���=�#�B, $;���/!/�/H�� #� !�!#;����%#!B ������ $�!;-
#�#�+), ;���! $�!;#+��>� ��������!/ 199, GOOF 1,049.  

��##>� ��#�'�#!���$��$�#!'! ������!/�#�+ �!���#�#�+ 3 ���!#��!/�#> / 
������=��!� 
��#�� ���$��$�#>� ��##>� (x CCDC 730936) � �!'$� �>�% �!�$;�#> �������#! #� ��B�� 
www.ccdc.cam.ac.uk/conts/retrieving.html ��� �! �����$: The Cambridge Crystallographic Data 
Centre, 12, Union Road, Cambridge CB2 1EZ, UK; "���: (+44)-1223-336033; e-mail:  
deposit@ccdc.cam.ac.uk.  


/�#�!/!-����;����� ���;��> ��!/!���� ���!�!� DFT ("$#�&�!#�� PBE [ 11 ]) � ���!�%-
?!/�#��� ��!'����> I���!�� [ 12 ]. ������?�&�@ ���$��$� ���&�!#��#>� �!;�� (��#��$�!/ � 
�����!�#>� �!��!+#�B) #� �!/���#!��� �!��#&���%#!B <#��'�� />�!�#+�� / ��?��� L22 � ���+-
��/�������� �!���/���� #� ��!��� S � Br (�22 [ 13 ], �#��!' ��?��� cc-pCVTZ) 
({8s4p2d}/[ 3s2p1d] ��+ H, {12s8p4d2f}/[ 4s3p2d1f] ��+ C � O, {19s13p8d6f}/[ 7s6p4d2f] ��+ S, 
{25s21p14d8f4g}/[ 8s7p5d3f1g] ��+ Br). I!��� ���&�!#��#>� �!;�� � �� /?���!�/+?� !�$A���/-
�+�� � �!�!A%@ ��!&��$�> IRC / ��?��� L1 � ���+��/�������� �!���/���� #� ��!��� S � Br 
(�01 [ 13 ], �#��!' ��?��� cc-pVDZ) ({6s2p}/[ 2s1p] ��+ �, {10s7p3d}/[ 3s2p1d] ��+ C � O, ��+ 
{15s11p3d}/[ 4s3p1d ] S, {21s17p11d}/[ 5s4p2d ] ��+ Br). ��?$���?�&�+ ��?$�%���!/ ���;��� �!�-
�$�#� #� ��B�� �! ��>��� http://limor1.nioch.nsc.ru/quant/C15H16Br2O4S/. b�B�> � �!!���#���-
�� ����;���##>� ���$��$� �!=#! �!�$;��% ;���? <�!� ��B� � �!�!A%@ ������� Jmol, ���! $ �/-
�!�!/.  

����>�
��
 �
?�
�����	 

� �������� ��� 1� (���. 1) � 13� ����!��$�%"!<"��� 3 !�#��$=�/����+ ����;����+ #�<�-
/�/���#�#!��% ��!�!/ �(1) � �(5), � ���=� $'���!�#>� ��!�!/ �(1) � �(5), �(2) � �(4), � 2.  
	���+ #�<�/�/���#�#!��% !�$��!/��#� ?���$�#�##!��%@ �/!�!�#!'! /��A�#�+ �$�%"!#��%#!B 
� ��!=#!<"��#!B '�$�� /!��$' ��!��>� �/+?�B C—S � C—�.  

��#!B �? ���;�# ?���$�#�##!��� �/!�!�#!'! /��A�#�+ +/�+���+ <""����/#!� ���!�%-
���!�%#!� /?���!��B��/�� ��=�$ ��!����#��/�##! ����=�##>�� ���!�������!#��%#!B � "�-
#���$�%"!#��%#!B '�$�����. �$A���/!/�#�� /?���!��B��/�+ �!��/��=�����+ ��##>�� ��#�-
'�#!���$��$�#!'! �#���?� �!#!��������!/ �!���#�#�+ 3. � �!���$�� !�#��$=�#> $�!�!;�##>�  
 



�	��
	��� ��Q���Q��� C15H16Br2O4S  985

 
 

���. 1. b��'��#� ������� ��� 1� ����!��$�%"!-
<"��� 3 ��� ��������$�� 298 K / CDCl3 

 

 
 

���. 2. I��������/#>B /�� �!���$�> ����!�- 
�$�%"!<"��� 3 �! ��##>� ��� 

 
/#$����!���$�+�#>� �!#����> ����!#��%#!'! ��!�� � � ��!�!� ����!�!�� O(3) '�$��> SO2 
(2,489 Å ��� �$��� /�#-���-/���%�!/>� ����$�!/ � � 3,000 Å [ 14 ]). I�� <�!� ���!�������!-
#��%#�+ '�$��� ����!��'����+ / ��!��!���, �����#���$�+�#!B ��!��!��� �(3)—�(6)—�(7),  
� "�#��%#!� �!�%&! !�#!�����%#! <�!B ��!��!��� />/���#! / ��!�!#$, ��!��/!�!�!=#$@ 
'�$��� ��� (���. 2).  

QA� !�#� !�!��##!��% ��!����#��/�##!'! ���!�#�+ ����!��$�%"!<"��� 3 / �!#!�������-
�� — $�!�!;�##>� /#$����!���$�+�#>� �!#����> ��!�� Br(2) � ��!�!� /!�!�!�� (�)�-�(2): 
2,82 Å ��� �$��� /�#-���-/���%�!/>� ����$�!/ � Br 3,13 Å [ 14 ]. �#� /!?#���@� �!�!�$, ;�! 
��!� Br(2) />/���# �? ��!��!��� �(3)—�(6)—�(7) #� 0,073 Å / ��!�!#$ �(2) �?-?� !������/�#�+ 
!� ����=�##!'! � #�� #� �����!+#�� 3,075 Å ��!�� �(4) (�$��� /�#-���-/���%�!/>� ����$�!/ 
� Br 3,26 Å [ 14 ]). � �$ =� ��!�!#$ !� $��?�##!B ��!��!��� />/���# #� 0,102 Å � ��!� �(8). 
��!� S(1) />/���# / ��!��/!�!�!=#$@ ��!�!#$ #� 0,171 Å ���=�, �!-/����!�$, �?-?� !������-
/�#�+ �/+?�##!'! � #�� ��!�� �(4) !� ��!�� Br(2). 	��!� ��!����#��/�##!� ����!�!=�#�� $��-
?�##>� ��!�!/ +/�+���+ ������/��� !���;�##!'! />H� �!#!�#!-��&���!�#!'! /?���!��B��/�+ 
��!�!/ �(8) � �(3). 

��!� Br(1) $����# !� ��!�!/ (���-�(2) � (���-�(4) �!!�/����/�##! #� 2,885 � 2,890 Å  
� "����;���� ����!��'����+ / ��!��!��� �(3)—�(6)—�(7).  

	��������#!/>B �!���� / �!���#�#�� 3 ������;���� ��!���B: ��<���;����B $'!� �(1)—
�(2)—�(4)—�(5)/�(2)—�(3)—�(4) �!���/�+�� /��'! 0,3�. ��� 6-;��##>� &���� / �!���$�� 3 
#��!�+��+ / �!#"!���&�� ������	 �! ����$@A��� ����������� �����;��!���, !�������##>�� 
�! ���!�$ ZP [ 15 ]. ���� �(1)—�(2)—�(3)—�(4)—�(5)—�(6): � 4,1, S 1,090, � 37,78�, S2 0,668, 
�2 0,12�, S3 0,862; &��� �(1)—�(2)—�(3)—�(4)—�(5)—�(7): S 1,112, � 3735�, S2 0,674, �2 
0,311�, S3 0,884.  

�#�;�#�+ �!���!##>� $'�!/ �(1)—�(6)—�(5)—�(7) (144,13�), �(1)—�(6)—�(7)—�(5) 
(144,18�), � ���=� #�/���#�#>� �����!+#�B �(1)—�(5) � �(6)—�(7) (2,148 � 2,145 Å �!!�/����-
/�##!) / 4-;��##!� &���� ���/>H�@� �#��!'�;#>� ?#�;�#�+ ��+ #�?���A�##!'! #!���#�#�  
/ '�?!/!B "�?� (137,3 � 138,1�, 2,140 � 2,096 Å [ 16 ]), ;�! �/������%��/$�� !� �'! #��!�!�!� $�-
�!A�#��. I�������> �����;��!��� <�!'! &����, !�������##>� ���!�!� ZP: � 0,16, S 0,436, S2 
0,432. �/+?� �(1)—�(7) (1,564 Å) � �(5)—�(7) (1,566 Å) #���!�%�! ���##��, ;�� �/+?� �(1)—
�(6) (1,546 Å) � �(5)—�(6) (1,550 Å), ;�!, �!-/����!�$, !�$��!/��#! /��+#��� �!��� ��&���!�-
#!'!, �! ���/#�#�@ � ���!�������!#��%#!B '�$��!B, �$�%"!#��%#!'! ?���������+ ��� �(7). 

����$=�/��� �!���#����+ "!��� ��'#��!/ ��!�!#!/ �(1) � �(5) / ������� ��� 1� �!���-
#�#�+ 3, �#+�!� ��� �!�#��#!B ��������$�� (��. ���. 1). 
�=�>B �? ��'#��!/ �������/�+�� 
�$���� �������!/ � /�&�#��%#!B �!#���#�!B ���#-���#!/!'! /?���!��B��/�+ (
���) 
J3 � 3,5 Z& � ���%#�B (�!'���#! W-���/��$ [ 17 ]) 
��� J4 �7,0 Z&. C $;��!� #�B��##>� ��� 
?#�;�#�B ��<���;����� $'�!/ �(1)—�(1)—�(2)—�(2) � �(4)—�(4)—�(5)—�(5), #��!�+A���+ 
/ �������� 58,4—59,0�, �!'���#! $��/#�#�@ 
����$�� [ 18 ], /�&�#��%#>� 
��� �!�=#> �!-
���/�+�% ������#! 4,1 Z&, ;�! �!/!�%#! ���?�! � <��������#���%#! !�������##>� /���;�#��  
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���. 3. b��'��#�> ������!/ ��� 1� ����!��$�%"!<"��� 3 / ����-d6 ��� ��?��;#>� ��������$��� 
 

� �!��/��=���� �!���#�#�� #��/+?#>� /?���!��B��/�B / ����/!��. �������, ;�! $ �!��/�+@-
A�'! �!�%H�#��/� �?/���#>� #�� #!���#�#!/, /��@;�+ �!���#�#�+ 1 � 2, ��=� ��� �!#�=�#-
#!B ��������$��, �.�. / $��!/�+� ?��!��!=�##!��� /��A�#�+ #���'$�+�#!'! ?���������+ (#�-
������, ��2��) ��� ��!��� �(6) �/��� �(7), ��!�% />��=�##$@ �!#�$@ ���$��$�$ ��'#��!/ 
��!�!#!/ �(1) � H(5) #� #���@����. I��;�#!B ���&�"�;���!'! ��������%#!'! ��!+/��#�+ �!-
���#�#�+ 3, �!-/����!�$, +/�+@��+ =����!��% ��!����#��/�##!B "����&�� ?����������B ��� 
�(6) � �(7), � ���=� ���#��#!��% ���������#!/!'! �!�����. 

� �!'����� � $���#!/��##!B ��� ���$��$�!B �!���#�#�+ 3 #��!��� !��+�#�#�� � �!'�!-
A�#�� ;��>��� ��!�!#!/ ��� �(2) � �(4) / �#���/��� 2,40—2,83 �.�. ��#!��!�!##>B �$�%��-
���� � &�#��!� 2,46 �.�. � ?�����%#!-��������;#>B ��$ ��$'!B !�#!��!�!##>B �$�%������  
� &�#��!� 2,77 �.�. — <�! (�)�-�(2, 4), ��?#���##>� /������/�� <""���� ��!��/!��!+A�'! �� 
���-Br(2), />��$��@A�'! �? ��!��!��� �(3)—�(6)—�(7). �/$���!�!##>B =� �$�%������  
� &�#��!� 2,66 �.�., ;����;#! ������>/�@A�B�+ � �$�%������!� 2,77 �.�., �!!�/����/$�� ��!-
��� (���-�(2) � �(4), ���! ��?��;�@A���+ �! ����;���!�$ ��/�'$, ��� ��� ��!��/!��!+A�B 
�� (���-Br(1) #��!����+ / ��!��!��� �(3)—�(6)—�(7). 

�?$;�#�� ��������$�#!B ?�/����!��� ������!/ ��� 1� �!���#�#�+ 3 / !������ �!'�!A�-
#�+ ��!�!#!/ �(1) � �(5) / ����-d6 / �#���/��� !� 298 �! 403 K (���. 3), �!?/!���! $���#!-
/��% ��������$�$ �!����&�#&�� �� = 381 K, � ���=� (� $;��!� ��0  37,06 Z&) ����;����% �!#-
���#�$ ��!�!��� k� = 82,3 �–1 � �/!�!�#$@ <#��'�@ ����/�&�� cG�� = 80,1 ��=/�!�% �!#"!���-
&�!##>� �����!�!/, �/+?�##>� � /��A�#��� "�#���$�%"!#��%#!B � ���!�������!#��%#!B 
'�$��. 

�#�;����%#�+ /���;�#� cG��  �/������%��/$�� ! ��!;#!��� #��/+?#>� �!#����!/ ��=�$ 
��!���� �(8) � �(3), � ���=� ! �$A���/�##>� /?���#>� !������/�#�+� ��$'�� ��!�#>� '�$�-
���!/!� / ���������/���!B �����;���� ����'�$=�##!B ��&����;���!B ���$��$��. 


 �!=���#�@, #�� #� $���!�% �?$;��% ��������$�#$@ ?�/����!��% ������!/ ��� 1� �!-
���#�#�+ 3 / !������ �!'�!A�#�+ ��!�!#!/ �(2) � �(4), ��� ��� / �!� =� �#���/��� ��?!#��$@� 
� !����!;#>� ��!�!#> ����-d6. ��#��! �!=#! �!#������!/��%, ;�! / ������� ��� 383 K, �.�.  
/ $��!/�+� �>���!'! �!#"!���&�!##!'! !���#�, �!'�� �/� ��!�!#> ��!��!��� �(3)—�(6)—�(7) 
���#!/+��+ ��#���;���� <#�#��!�!�#>��, $;���!� �!'�!A�#�+ ��!�!/ �(2) � �(4) ���!���?$-
���+ / �/� ��/#!/������ $H���##>� ��'#���, �!!�/����/$@A�� ��!�!#�� (�)�-�(2, 4) � (���-
�(2, 4). I�� <�!� ���%#!�!�%#>B ��'#�� ��!�!/ (���-�(2, 4) !��?>/����+ ;����;#! ������>-
�>� ��'#��!� !����!;#>� ��!�!#!/ ����-d6.  
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���. 4. ^#��'���;����� $�!/#� ���&�!#��#>� 
�!;�� ��� /��A�#�� '�$�� CO2Me � SO2Ph �!-
���#�#�+ 3 �!'���#! ���;��$ / ��?��� L22. ��#!-
�����%#>� <#��'�� $�!/#�B !&�#�#> / ���!�=!-
$�% #� �!�%; ��!�> /!�!�!�� / �?!���=�#�+� 
                        ���$��$� #� �!��?�#> 

 

 
 

���. 5. ^#��'���;����B ��!"��% ��!&���� ����- 
�!�� 3�—3�� �!'���#! IRC. L�?�� L1 

 
I�!/���##>� #��� ���!�!� DFT �/�#�!/!-����;����� ���;��> !�#��$=�/�@� �/� $��!B-

;�/>� �!#"!���&�� �!���#�#�+ 3, ��?��;�@A���+ /?���#>� ����!�!=�#��� '�$�� OMe � Ph 
!�#!�����%#! ��!��!��� �(3)—�(6)—�(7) � !�!?#�;�##>� #� ���. 4 ��� 3� � 3+, / ��=�!B �? 
�!�!�>� ���!�������!#��%#�+ '�$��� !��!'!#��%#� $��?�##!B ��!��!���. ���;��#�+ ���$��$�� 
�!��� ������%#!'! �!#"!����� 3� !;�#% ���?�� � ���$��$�� �!���#�#�+ 3, !�������##!B ���!-
�!� ���. 	��!� ��!���/! ���!�#�+ <��������#���%#!B � ���;��#!B ���$��$�, � ���=� ���?!��% 
����;���##>� (��. #�=�) � �?����##!'! <#��'���;����� ���%��!/ �����!��, !�����;�/�@A�� 
$����#�#�� ��'#��!/ / �������� ���, �/������%��/$@� ! �!����!;#!��� ���!�%?!/�##!'! 
$�!/#+ �/�#�!/!-����;����� ���;��!/ � �!?/!�+@� !��$���% ������ ��!&���!/ /��A�#�+ '�$�� 
/ �!���#�#�� 3.  

���;��> �/������%��/$@�, ;�! �����!� �!#"!����� 3� / ?�����%#>B �?!��� 3��, />?>/�@-
A�B $����#�#�� ��'#��!/ / �������� ���, �!=�� !�$A���/�+�%�+ #���!�%���� ��!�!����.  

I$�% 3�—3�� — <�! !�#!�����B#>B ��!&���, ��!�!�+A�B ;���? ��������;#!� (Cs) ����-
�!�#!� �!��!+#��.  

I$�% 3�—3+—3+�—3�� — �!��� ��!=#>B ��!&��� � ��@;�/!B ������B ��&���?�&�� 3+—
3+�, !�$A���/�+@A�B�+ ���=� ;���? ��������;#!� �����!�#!� �!��!+#�� � #���!�%�! ��#%H�� 
���%��!�. 

I$�% 3�—3+�—3�� — <�! �����!� � ?����#! �!��� />�!��� ���%��!�, �?-?� ;�'! !# ����-
���/�+���+ ��#�� /��!+�#>�.  

I�!/���##�+ !&�#�� �!��?>/���, ;�! �������$@A�B ������B ��&���?�&�� �!#"!����� 3� 
+/�+@��+ ���/��A�#�+ ���! 3�—3��, ���! 3+—3+�. ���H�!� ����+ ��?#�&� <#��'�B �����!�-
#>� �!��!+#�B ������ �/� ��!�!�� ��&���?�&�� ��/#!&�##>��. ������!/�#�� <��� ��!&���!/  
� �!�!A%@ ��!&��$�> IRC (Intrinsic Reaction Coordinate) !�#��$=�/���, ;�! !�� !#� !�$A���/-
�+@��+ ��� �!����!/����%#!� /��A�#�� '�$�� SO2Ph � CO2Me. �� ���. 5 ���/���# <#��'���;�-
���B ��!"��% ��!&���� �����!�� 3�—3��. ��+ ��!&���� �����!�� 3+—3+� /�� ��!"��+ �#��!-
'�;�#. 

��;��%#>B � �!#�;#>B <��� ��&���?�&�� /��@;��� /��A�#�� '�$��> SO2Ph, �!�!�!�$ �!-
!�/����/$@� �!�!'�� $;����� <#��'���;���!'! ��!"��+. ^�! /��A�#�� / !������!� ��!&���� 
#� +/�+���+ �/!�!�#>�, � !�$A���/�+���+ �! ���$ ��+�#��!/>� �/�=�#�B. L��%�� ��&���?�&�� 
!������+���+ ?���$�#�##>� �/!�!�#>� /��A�#��� '�$��> CO2Me. 

	���� !���?!�, #��� #�B��# ������ #�!�>;#!'! �!#!�#!-��&���!�#!'! /?���!��B��/�+ 
��!����#��/�##! ����=�##>� ��!=#!<"��#!B � �$�%"!#��%#!B '�$��, '�� �!����#++ />�!�-
#+�� �!�% �-#$���!"���. 
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