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� ������������� ������� ����!"� 4,4-#������-1,3-#������� � #����!��� $����� 12—
37 %%" �#����&�"������' ���(����)�'� ����+�#' a-, b- � c-����� � J 6 54 � �������� 
���������)��� �����8��� �����:�'. ����#����' ���(����)�'� �����8��'�, ����-
��$�'� ��������' "�������;��<� ��!�:(���8 � #����)�'= ������ �����:�'. ����-
�������, $�� �����:;���'� ����+�#' �����#��;�� ���&�����: ������. ����#�� 
B3PW91/aug-cc-pVDZ ����$����� <�������8 1,3-#�������, 4-�����-1,3-#������� � 4,4-
#������-1,3-#�������. ���$��' ����!���, $�� �����)��� !���(���� �����#�� � !����-
���: �!������> <�������� ������ 1,3-#�������. 
 
� � ! " � � # �  $ � % � �: 4,4-#������-1,3-#������, �����������'= ������, ���:��:��, 
��������8 +���8.  

 
?����$����'� "����$����� ��<���$����� ���#�����8 8��8>��8 ������$������ ��@������ 

���&����"�����<� �����!�. 
�� ���#��������� #����<� ������ ���#�����=, 1,3-#�����"����-
�����' ���>� �8# ��������'+ �����������= �������8, ����#�>� "��'� ���������� ������$�-
��� ����!�'+ ���=���, �����)!:>��8 � ��$����� ���<����� �����<� ��<���$����<� �����!� [ 1—
4 ]. ����� [ 5—10 ] ����#�� ������������= ������������� � ����)>�����<� ��#���������8 
���� �'�� �����#����' ��!���(���'= � �8# �����!���(���'+ 1,3-#��������. A���������-
���)�� �'�� :����������, $�� ���#��$�����)�'� 8��8���8 ���&����� ������ (�) ���� '�!�	�-
����
��� ������ (��) � $�� �����)��� !���(���� ���8�� �� <�������> ������ �����:�'. � ��-
���8(�= ������ � �����+ ���<����' ���������$����<� �!:$���8 !���(���'+ 1,3-#������� 
�����#��� �����#������ 4,4-#������-1,3-#������� (I) �'F�:��!���'�� ����#���. �����#���-
��� #����= �����:�' ����#�� ������������= ������������� �'������� �����'�. 

��&'%�%��%�#� $(�&)'. �����#������ �����#��� �� ������������� ������������  
� #����!��� $����� 12—37 %%" ��� ��������:�� ��<��(�>(�= 8$�=�� � –50 �C � #������� ��-
��� ��(����� �0,1—1 H�. H�<��F����) �!������8 $����� � 0,05 �%". 

��#��)�'= ���$�� ���(����)��<� ������� �'������ � �����)!������� ������ ���<���� 
PROSPE [ 11 ] �� ������������$����� ���������� �����:�', �'$������'� � �����+ ���<���-
�' Gamess [ 12 ] � ����()> <����#��<� �������-������8"�����<� &:��"������ ��������� 
B3PW91 � ��!���'� ������� ������<� aug-cc-pVDZ. ������ ��$������ ����#/��!�� +���F� 
���#���!'���� ���(����)�'� ��������' #�8 ���+ ����� �!:$���'+ ���� �����!���(���'+ 1,3-
#�������� [ 5—10 ]. H������$��)�:> �#����&���"�> ���(����)�'+ ����+�#�� � ���'(����� 
������� I �����#��� ����#�� ��#��$�������<� ������������<� #��=��<� ��!������ (�K����) 
[ 13 ]. 	�+���� #��=��<� ��!������ ��������� #�8 �#����&���"�� � �!������8 $����� �a #:�-
���� 5(3) � 4(3) (����+�#' a-����), ����$�����'+ ��#��$������= 6,8 �%", � ���' �a #:������ 
3(3) � 2(2) (����+�#' b- � c-�����), ����$�����'+ ��#��$������= 16,9 �%". K�����' �����)-
�'+ ����+�#�� R- � Q-�����= �'�� �!�����' � ��;��� �����' ������������ � ��#:�8"��= �� 
N&&���: ?�����. �#����&���"�> �������'+ �! ��+ ��#����;#��� ����#�� �K����.  
                                                                 
* E-mail: mwsm@anrb.ru 
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���!����� '��
������	��
�() � ���$�	�() 
�����	��! �������( I 

H������� A���������� ���$�� H������� A���������� ���$�� 

A, �%" 3261,7966(23) 3263,53 �K, �%" –0,3028(50) –0,3102 
B, �%" 1788,6271(17) 1786,90 �a, �   0,99(2)   0,98 
C, �%" 1607,3330(16) 1604,87 �b, �   1,40(2)   1,33 
�J, �%"       0,0897(60)       0,0959 �c, �   1,30(1)   1,35 
�JK, �%"       0,1945(33)       0,2212 �, �   2,15(2)   2,13 
�K, �%"       0,103(25)       0,069 N* 51 — 
�J, �%"       0,01069(15)       0,01042 �** �%"   0,05 — 

 
 

 

  * K���� �!������'+ $����� ����+�#��. 
** ���#�����#����$��� ���������� $�����. 
 

�������8 ��������)��8 !�#�$� ��F��� ����#�� ������)F�+ ���#����� �� N���������-
���)�'� !��$���8� $����� ����+�#�� [ 14 ] � ����������� <����)������� ������� (� — ��#:�-
"�8, I r — ���#���������): 

2 2 2 4 2 2 4 2 2 2 2 2 2 2 2 22 ( ) [ ( ) ( ) ],R Z X Y J JK Z K Z J X Y K Z X Y X Y ZH AP BP CP P P P P P P P P P P P P P	 
 
 � � � � � � � � � � � � 
 �  
<#� A, B, C — ���(����)�'� �����8��'�; �J, �JK, �K, �J, �K — ������$�'� ��������' "�����-
��;��<� ����;���8; Pg — ���������' :<����<� ������� �#��) <����'+ ���= ����"��; g = Z, X, 
Y �15
. H��:$���'� N������������)�'� !��$���8 ���(����)�'+ �����8��'+ � ������$�'+ ���-
����� "�������;��<� ��!�:(���8 �����#��' � ����. 1. 	�� ;� #�8 ��������8 �����#��' ���-
�$�����'� ����#�� B3PW91/aug-cc-pVDZ ���(����)�'� ��������' ���&������ ������ I. 

�����#������ �����+����� �����"���)��= N���<�� �����:�' I ����#�� B3PW91/aug-cc-
pVDZ ����!��� ����$�� �� ��= $��'��+ ��� �'��;#���'+ �� N���<�� �����:���: <�����)�'= 
�����:� ������ {�(1) � �(2)}, �����)�'� �����:�' 1,4-	!��	—!���� {1,4-�+(1) � 1,4-�+(2)}, 
2,5-	!��	—!���� {2,5-�+(1) � 2,5-�+(2)}, � 3,6-	!��	—!���� {3,6-�+(1) � 3,6-�+(2)}. ��!����� 
N���<�= <�����)��<� � �����)�'+ �����:��� �������8>� 3,8, 4,2 � 4,1 ����/���) ���������-
�����. H�#���'� ����$�8 � N���<�8+ #�8 	!��	-���&������� �����#8� � ���:, $�� � :�����8+ 
N����������� ������������� ��:����������'+ ��� �����������'+ ����+�#�� �:#:� ����$��)-
�8 �� �������������= ����= �������<� ���&������ �� ���)F�= ���� �� #�� ���8#��. H� N��= 
���$��� ����� ���#�� ��)���������'+ ���&������� � ������� �� :���$���8 :���+��. 

��(%�*�#� �%���). ��8 ����#�����8 #����)��<� ������� �����:�' �!����� N&&��� 
?����� ����+�#�� 312 � 202 � 404 � 313 ��� ��!�'+ ����8;������8+ N������$����<� ���8. H�-
<��(�>(�8 8$�=�� �������������� �� N&&���: ?����� �����:�' OCS (� = 0,71521 � � 16 
). 
���$��' N&&���� ?����� �'������' � ������;���� ����#� ��!�:(���8 �����<� ���8#�� %��-
#��� � ���)���� � 17 
. H� N������������)�'� !��$���8� �#��<�� F���������+ ��������� ��- 
 

��+�#�� [ 14 ] ����#�� ������)F�+ ���#����� ����#����' 
���������' #����)��<� ������� ���������)�� <����'+ 
���= ����"�� �a, �b, �c � ����'= #����)�'= ������ � ��-
���:�' (��. ����. 1). 
���F�� �����#���� N���������-
���)�'+ � �'$������'+ !��$���= ���(����)�'+ �����8�-
�'+ � #����)�'+ �������� ���#����)���:�� � ���, $�� 
����>#���'� � ������� ����+�#' �����#��;�� ���&��-
���: ������ (��. ���:���).  
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���!����� #����	��$����) 
�����	��! (B3PW91/aug-cc-pVDZ) ���/�����7 I, II � III  
(/���( �!&��7 ! Å, �#�( ! <��#.) 

H������� I II III H������� I II III 

O(1)—C(2) 1,404 1,404 1,404 C(5)—Heq 1,100 1,100 1,100 
C(2)—O(3) 1,402 1,404 1,403 C(6)—Hax 1,106 1,108 1,107 
O(3)—C(4) 1,446 1,424 1,432 C(6)—Heq 1,097 1,097 1,097 
O(1)—C(6) 1,422 1,424 1,423 O(1)—C(2)—O(3) 113,1 113,0 113,0 
C(4)—C(5) 1,539 1,525 1,528 C(2)—O(3)—C(4) 114,5 110,8 111,5 
C(5)—C(6) 1,524 1,525 1,524 O(3)—C(4)—C(5) 108,3 110,4 109,3 
CMe(7)—C(4) 1,532 — 1,514 C(4)—C(5)—C(6) 111,6 108,9 109,6 
CMe(8)—C(4) 1,522 — — C(5)—C(6)—O(1) 110,3 110,4 110,5 
O(1)…O(3) 2,341 2,341 2,340 C(6)—O(1)—C(2) 110,2 110,8 110,6 
C(4)…C(6) 2,533 2,481 2,495 CMe(7)—C(4)—CMe(8) 110,0 — — 
C(2)…C(5) 2,777 2,778 2,774 CMe(7)—C(4)—C(3) 110,6 — — 
C(2)—Hax 1,108 1,111 1,111 CMe(7)—C(4)—C(5) 112,2 — — 
C(2)—Heq 1,095 1,095 1,095 CMe(8)—C(4)—C(3) 104,6 — 107,6 
C(4)—Hax — 1,108 1,109 CMe(8)—C(4)—C(5) 110,8 — 113,9 
C(4)—Heq — 1,097 — O(1)—C(4)—O(3)—C(6)   –2,2 0      0,03 
C(5)—Hax 1,099 1,099 1,100 O(1)—C(4)—C(6)—O(3)     3,6 0    –0,05 

 
�)'�&)�'� � %+$�/0����. 
�� :;� ����$����) �����, �����)!������� ��$������ ��-

��#/��!�� (B3PW91/aug-cc-pVDZ) +���F� ���#���!'���� ��������', ���:$���'� ��� N������-
������)��� �����#������ �����������'+ �������� 1,3-#��������. � $��������, ���������8 
���$���'+ ��������)�'+ ���������� �� ����������:>(�+ �� N������������)�'+ !��$���= #�8 
I (�����8(�8 ������), 1,3-#������� (II) [ 6 ] � 4-�����-1,3-#������� (III) [ 7 ] �� ����'F�>� 
3,5 �%" (<0,2 %) #�8 ���(����)�'+ �����8��'+ � 0,03 � (<1,5 %) #�8 #����)�'+ �������� 
�����:�. 	���8 ��$����) �������$����+ ���$���� ��!���8�� �������� ��������'= �����! �!��-
����= ���:��:��'+ ���������� � �8#: I, II, III. 


�� ���#:�� �! ����. 2, �����)��� !���(���� � $�������� ����;���� �����#�� � �!����-
��> <�������� &��<����� O(3)—�(4)—�(5) �����:� I � III, � &��<���� O(1)—�(3)—�(4)—
C(6) ���������8 ��������� (�������� !������ � I). �����$���>��8 #���' ���;�=F�+ � C(4) 
��8!�= O(3)—C(4) � C(4)—C(5), :����$������8 ��;������� ������8��� C(4)…C(6), :����$���-
>��8 :<�' C(4)—C(5)—C(6) � C(2)—O(3)—C(4) � :���)F����8 :<�� O(3)—C(4)—C(5). %��-
�����8 �"����)��<� &��<����� I, ��� � III, �� ���������� �:(�������'+ �!������= ��� !���-
(����. ��8!� �—Heq ��+���8>� ���> #���: ���!�����= ��� !���(����, � �� ����8 ��� #���' 
��8!�= �—Hax ���8>��8 ��!��$����)��. � �� ;� ����8 ��8!� �2—Hax, �6—Hax � �����:��+ I, 
II, III � �4—Hax � �����:�� II :#�����' �� ��������> � ����������:>(��� N���������)�'�� 
��8!8�� �—Heq, � ��8!� �5—Hax � �5—Heq � I, II, III ������$���� ����'. ����F���� �������-
���:>(�+ ��8!�= �—Hax/�—Heq ���� !������ �� !���(���8. �!������8 � <�������� &��<����� 
O(3)—�(4)—�(5) "���� � I � III ��:�������' ����;����)�'� ��#:�����'� N&&����� (+I)  
�����)�'+ !����������=, $�� �����#�� � ����������#�����> !��8#�� �� C(4) � ���;�=F�+  
� ���: �����+ (����. 3). ����F���8 #��� ��8!�= � ����+ �—Hax/�—Heq � I, II, III ��;�� ��@8�-
���) �������� ��!��$�'+ ������N��������'+ �!����#�=����=, �����<�$�'+ �������������'� 
� [ 18 ]. 

5�&�!"����. �����#���� ���(����)�'= ������ 4,4-#������-1,3-#������� � �������� ��-
�������)��� �����8���. ����#����' ���(����)�'� ��������' � #����)�'= ������ �����:�'. 
H����#��� <�������$����8 ������!�"�8 �����:�' ����#�� B3PW91/aug-cc-pVDZ. A������-
������)�'� #���'� +���F� ��<���:>��8 � ��!:�)������ ��������-+���$����+ ���$����. �'- 
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���
��/������ ���&/�! (
� ���������) �� 	&8��() �	���) I, II � III 

���� I II III ���� I II III 

O1 –0,579 –0,551 –0,570 C5 1,245 0,566 0,569 
C2   1,144   1,046   1,050 C6 1,000 0,866 1,010 
O3 –0,599 –0,551 –0,632 C7 1,171 — 0,450 
C4 –1,764   0,866   0,631 C8 1,023 — — 

 
������ ���������)�'= �����! ���������'+ <�������$����+ ���������� 1,3-#�������, 4-�����-
1,3-#������� � 4,4-#������-1,3-#�������. ����������� ���8��� �����)��<� !���(���8 � $��-
������ ����;���� �� �������� ������ �����:�'. 

 
������ �'������� ��� &��������= ��##��;�� �����=���<� &��#� &:�#�������)�'+ ��-

���#�����= (������ k 08-03-97021). 
�:����  ;������"�< 
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