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�������-���������� ������� DFT M06-2X/6-31G(d,p) ������!��" ���������"� ����-
����" #������ � ���$�!%�"� &'!���������"� �!������� �����*��������+ ���������  
� ������*�������+ ���&��&��+, &4!" ������+ 4�����7� 20 �������-1,3,5-����!%�"� 
8��'������, ��;4���"� ��#�& ��$�+ !�$� ���������������, !�$� ��������� �4 ��&� 
�!� ���"��� ������ &'!�����. ����&� ������%<�+ �4 �4&����"� ���4��8��������� ��-
!��&! 1,05 ��, ���$�!%<�+ — 1,76 ��. ����&� ��&������+ ��!���� � ��� ���%��&���;  
� �����!�� �� 0,37 �� (�200�260) �� 1,06 �� (�320�260). >��8����������� &��!������� 
���<��+ � &���%<��� ��&������+ ����&� �&���������*�����.  
 
� � $ % � � & �  ' � � � �: �������&��&�", ��!�?��!������� ���������;, ��������", ���-
��*��������; ��������;, M06-2X/6-31G(d,p), M06-2X/6-311G(d). 

 
�����4 ���"� ���������� ���������+ ������� �$&�!��!�� �����!����� � ��4����7 *���-

������� ����!�����!%�"� ��!��&!;��"� ������&�?�+, �$!���7A�� �����'&7A��� �!� $��-
���?������"�� ���&��&��"�� ���$������;�� [ 1 ]. ���������"� �����" ��������+ ����� ��-
4��!;7� �?������% ���$�!%����% �A� �� �����4�������"� ���������+, �������4"���% �� 8�4�-
��-���������� ���+����, ��������7 � ���&��&��"� ��������".  

B �����;A�+ ��$��� ���� ���������� ����������; ���&��&�� '������������� ��!��&! ���-
��*��������+ ��������� Ih, ��!7��7A�� 20 �������-1,3,5-����!%�"� 8��'������ (���. 1), 
��4��A���"� � &'!�� ������*��� � ��;4���"� ��#�& ��$�+ !�$� ��������������� (���. 2), !�$� 
����������� �?���!����"� �!� ���?���!����"� �������� (���. 3, 4). 	���� ���������� �����-
����; �" ��4"���� �&���������*�������. 

������" �"��!���" ��������-���������� ������� DFT M06-2X, �������������"� � ��-
$��� [ 2 ] �!; ���������� ���������+ ����������"� *!�������, � ����!%4������� '�&����"� 
��$���!�+ 6-31G(d5,p) � 6-311G(d5) �� ����%7�����+ ���'����� GAUSSIAN-09 [ 3 ]. >�����-
����!%�� �� ������� ?��!�'������, �'� ����4����"� � �;�� ��&'�� *�����������!%�� �4&���-
�"� ��!��&! �" &$���!��%, ��� ����!%4&��"+ ����� ��4��!;�� � ���������� �"����+ �����-
��%7 �������"���% ���&��&��"� ��������" ��'��������� ��!��&!. 

������"� ���������" �����"� ;��� ������!��" ��!&*����������� ������� ��6. 
�!�-
$���!%�"� ������", �"���!���"� ������� ��6, �����#�� ��!%�� ��A�������"� ������".  

���������"� �!��" ��;4�+ �—� (a) ��#�& �������-1,3,5-����!%�"�� 8��'������� � ��-
!��&!� C200H260 (1,63 Å) 4������!%�� $�!%<�, � � �?���!����"� � � ���?���!������ �������� 
(1,46�0,01 Å) 4������!%�� ���%<� �$"��"� �!�� ��������"� &'!����-&'!�����"� ��;4�+ 
(1,53 Å � *���� � ?��!�'������). �������� ����'������&��&���'� ���!�4� &������!���, ��� ��-
�?���!����"� ������� ������ � ��!�?��!������� ���������;� ��'&� ����% 4�����&7 ���-
��4�& [ 5—8 ], �� � '������������+ ��!��&!� �320�260 ��� ��;��!���+�".  
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���. 1. �������-1,3,5-����! � &'!�����"�  
������� 

 

 
 

���. 2. ���&��&�� ��!��&!" C200H260 
 

 
�&���������*����" ;�!;7��; �����������. ����&� ��!���� � ��� ����"<��� ����&� ��-

!���� � $���������8&!!����� �60 [ 9 ]. ��������; ����&�� R0 (��. ��$!�?&) � ?����� ��#��+ �4 
������?��� '����+ �$��������7� ��4��#����% ������������; ��&��% �&���������*����� ��-
$�!%<�� ��!��&!, ������ � �����.  

>��8����������� &'!��������� C260H260 &��!������� ���<��+ ��!��&!;��"+ ����&� Rmol 
�� 0,46 Å � &���%<��� ����&� ��!���� Rcav �� 0,42 Å. B��<��� 8���-&'!�����"� ��;4� ������-
�"� ������ &'!����� C7 �� 0,012 Å �!����� ��;4�+ �������"� ������ &'!�����. ��4!���� � ���-
������"� �!���� ��;4�+ ������ &'!����� � ������� �������� �!� 8����, �"���!�7A��� ��&�-
����77 ��!���% � �&���������*������, �� ����"<��� 0,001 Å. 

 

        
 

���. 3. ���&��&�� ��!��&!" C260H260  ���. 4. ���&��&�� ��!��&!" C320H260 
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�	���	���#� '�����	�# ��%���% C200H260, C260H260, C320H260 � C260F260, Å 

>������� C200H260 C260H260 C320H260 C260F260* >������� C200H260 C260H260 C320H260 C260F260* 

a 1,634 1,467 1,464 1,457 (1,454) g   1,097   1,096   1,096 1,341 (1,338)
b ^ 1,209 1,212 1,201 (1,195) h   1,097   1,096   1,096 1,353 (1,350)
c ^ ^ 1,378 ^ i   1,094   1,096   1,095 1,341 (1,338)
d 1,541 1,544 1,545 1,552 (1,555) Rmol** 10,51 13,95 17,56 14,41 (14,40)
e 1,545 1,544 1,545 1,555 (1,558) Rcav**   3,71   7,01 10,58 6,59 (6,58) 
f 1,534 1,534 1,534 1,543 (1,546) R0**   0,52   2,55   4,74 2,21 (2,19) 

 
 

 

  * B ���$��� ��������!��" ��4&!%���" ������� ������� M06-2X/6-311G(d5). 
** ����!%4����" ���-���-���!%���" ����&�" ������ � 1,16 Å � F 1,35 Å [ 4 ]. 
 

��!��&!� C260F260 ��#�� �$!����% �"����+ ����������+ � ���������+ &���+������%7. 
��������!����� �"���!���"� ������� M06-2X/6-311G(d) $�4 &���� ��&!��"�� ��!�$���+ ��-
!�+ *���'��, ������;A���; �� ���& ������ CF � �����4�������"� � '������������� ��!��&!�� 
CnFn, ��!&���" ��������!%�"� ��!����" E/n (���!/��!%): 0,0 ����;�� �!; C260F260, 1,3 — �!; 
���8���������*����� C20F20, 4,7 — �!; '����8���$��4�!� C6F6, 10,1 — �!; '����8���'����-2,4-
����� F3CC�CC�CCF3, 12,6 — �!; ����8�����������4���� C10F10, 14,3 — �!; ���8���$�����-
����8&!!����� (Ih) C60F60, 18,7 — �!; ����8����&$��� C8F8, 25,8 — �!; '����8������4���� C6F6 
� 43,1 — �!; ��8����?���!��� FCCF. �������; �� ��!���� ��;4�+ C�C ��!��&!� C260F260 ����� 
*���'��������� �����&A����� ����� ����� ��&'��� ��!��&!��� ����������'� �;��.  

B�!������� �!�$�'� ��#��!��&!;���'� �4������+����; ���8����������"+ �&���������-
*���� C260F260 ��#�� ��������!;�% �����������+ ������� ��� ��A����� � ����8���?����"�� 
���+������. 

 
`������� ��$��� �"��!���� ��� ������#�� �����+���'� 8���� 8&��������!%�"� ���!���-

����+ ('����" 10-03-00320a � 12-03-91330-�����) � >������!%���� �Q ('���� 11.G34.31.0069). 
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