
2007.  48,  1  – . 49 – 53

 544.144+544.176+547.313+547.596.4

 ADDN

 2007   . .
1*, . .

2
, . .

1
, . .

1
, . .

2

1 ,
2

 7  2006 .

 RHF/3-21G, RHF/6-31G(d, p), MP2/6-31G(d, p),

B3LYP/6-31G(fd, p) 13  2- -

-2-  2- .  2- -2- -

= — = -

 2- .  (5 ) -
 2- -2-

.  (R)-4-  1, 4- -

 +I- - .

:  (R)-4- , 2- -2- -

, , ab initio .

, , -  1,4-

 [ 1, 2 ]. -

 (R)-4- 1

 [ 3 ]. ,

 [ 4 ].

1 -

: 1, 2,5- -

-2- 2a–f  2- 3a–e.

 PC-GAMESS version 6.4 [ 5 ]. 

—  c 

-  3-21G, 6-31G(d, p), 6-31G(fd, p).

—

 MP2(F ) ( )  MP2(Full) [ 6 ],

 DFT  B3LYP

[ 7, 8 ].

. 1.  (R)-4- 1

                                                     
* E-mail: lelvirar@mail.ru



. . , . . , . . .50

. 2.  2- -2- 1, 2 –f  2- 3a–e

-

 RHF/3-21G, RHF/6-31G(d, p), MP2/6-31G(d, p),

B3LYP/6-31G(fd, p).  NBO -
13  MP2/6-31G(d, p).

 RHF/6-31G(d, p)

 Scale factor 0,89 [ 9 ].

,

,  MP2/6-31G(d, p),

 [ 10, 11 ]. 

[ 9 ].

 [ 12 ], 1,4- , , - -

, =

= . , 1  1,4-

,

- , -

.

,

, , - -

1, 2a–f  2- 3 –e. -

= — = , -
13 .

, -  1—3. -

= — = -

1—3

P2/6-31G(d, p)  B3LYP/6-31G(fd, p), . 1  2.

, 3a–e -

, - . -

= — = -

3  1,5 .

-2- 1, 2a–f

= — = . -

= — = ,

 3,8  4,4 . ,

1, 2a–f
2

3,  0,016 Å, , .



51

 1

C=C—C=O

1—3, 2/6–31G(d, p)

, Å , . , .

2— 1 3— 2 C1—O 3— 2— 1 R—C2—C3 3— 2— 1—

2a 1,476 1,346 1,231 122,0 121,7 –177,0

2b 1,484 1,350 1,232 120,0 123,6 –177,5

2c 1,485 1,351 1,233 119,9 123,1 –175,9

2d 1,487 1,351 1,233 119,5 124,4 –176,2

2e 1,492 1,355 1,234 118,0 123,1 –174,8

1 1,487 1,351 1,233 119,3 124,6 –175,6

2f 1,480 1,348 1,233 119,4 123,9 –176,1

3a 1,470 1,340 1,225 120,5 122,4 180,0

3b 1,476 1,343 1,226 117,8 125,2 –179,9

3c 1,477 1,344 1,227 117,6 124,8 –178,9

3d 1,479 1,344 1,227 116,8 126,1 –178,7

3e 1,483 1,347 1,227 114,5 125,3 –179,9

 2

C=C—C=O

1—3, B3LYP/6–31G(fd, p)

, Å , . , .
2— 1 3— 2 C1—O 3— 2— 1 R—C2—C3 3— 2— 1— 6— 1— 2—

2a 1,481 1,338 1,217 122,4 121,8 –178,6 177,7

2b 1,491 1,342 1,218 120,1 123,6 –178,7 177,6

2c 1,492 1,343 1,218 119,9 123,0 –177,0 178,0

2d 1,495 1,343 1,219 119,5 124,5 –176,5 178,0

2e 1,500 1,346 1,219 118,0 123,1 –176,9 177,6

1 1,494 1,343 1,219 119,3 124,7 –176,2 178,3

2f 1,487 1,341 1,218 119,4 123,9 –177,9 177,6

3a 1,475 1,332 1,210 117,8 121,1 180,0 180,0

3b 1,484 1,336 1,210 117,4 122,4 179,9 180,0

3c 1,484 1,336 1,211 117,0 123,3 –178,5 179,4

3d 1,484 1,335 1,208 116,1 124,8 –179,9 179,9

3e 1,491 1,338 1,211 114,5 125,3 –180,0 180,0
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2a 2b 2c 2d 2e 1 2f 2a 2b 2c 2d 2e 1 2f

C1 181,3

(199,5)*

182,9 182,7 182,5 183,9 182,9

(199,2)

183,4 C3 134,1

(150,6)

131,4 131,3 128,5 130,7 128,1

(141,3)

131,0

C2 124,6

(129,7)

130,5 135,8 139,4 140,5 139,2

(145,1)

130,2 C7 – 20,3 28,4 28,1 34,7 28,1(26,1) 19,9

* .

 3

( . .)

3 —

2/6–31G(d, p)

3a 3b 3c 3d 3e

C1 170,9 176,8 176,9 177,2 178,3

C2 123,9 136,9 142,1 146,3 148,1

C3 116,5 121,5 121,7 120,1 123,4
4 – 17,9 26,4 27,9 33,5
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