
2008.  49,  5  – . 883 – 890

 539.27:149;547.541.513;621.384.66.8 

-

 2-

© 2008   . .
1*, . .

2
, . .

1
, .

3
, . .

2

1 -
2

3 , . ,

 14  2008 .

-  ( 2/6-31G**,

B3LYP/6-311++G**)  2-

 337(3) K. ,

C1. :

rh1(C—H)  = 1,105(6), rh1(C—C)  = 1,398(3), rh1(C—S) = 1,783(11), rh1(S=O)  = 1,427(3), 

rh1(S—Cl) = 2,048(4), rh1( —Cl) = 1,731(9) Å, ( —S=O1) = 109,9(8), ( —S=O2) = 

= 106,9(8), (Cl1—S—O1) = 107,3(4), (Cl1—S—O2) = 106,4(4), C—S—Cl = 102,1(6), 

O=S=O = 122,3(11) .  C2—C1—S—Cl1, 

 S—Cl ,  69,7(8) .

 B3LYP/6-311++G**

V01 = 9,7 V02 = 3,6 / .

: 2- , ,

, , , ,

, - .

-

-  ( ) [ 1—6 ]. 

 [ 1—5 ] - -

, , ,

S—Hal ,  (4- -

 (4- )  4-  (4- ) [ 5 ]), -

,  (4-  (4- ) [ 1 ]). 

 1,3-  [ 6 ] -

,  S—Cl, -

. , - , -

 [ 7 ]  [ 8 ] 

.

-  (2- ), . 1.

-100/ -1 [ 9 ], -

-

. , -

                                                                

* E-mail: petrova@isuct.ru 



. . , . . , . . .884

. 1.  2-

-

               

. 2.  ( )  ( ) -

      sM (s)  2-

18 10  (  2 ,  0,6 , -

 150).  

 2- -

, , -

 300,5 K [ 10 ]. -

- - .

-  5/20. -

 ZnO -

.

 9 12 ,

 6 . —  2 .

. -

- . 1.

. 2 - , -

. - -

, .

D-100 

[ 11 ]. G(s) , -

sM(s)

I(s), G(s). -

( ) ( )
( ) .

( )

I s G s
sM s s

G s

sM(s) sM(s) = sM(s)  – sM(s) -

. 2. 

-

 2- -

P2/6-31G**  B3LYP/6-311++G**  Gaussian-03 [ 12 ]. 

- , -

2- . , P2, . 3. 



 2- 885

 1  

-

2-

—

,

L = 338  L = 598 

, A 0,85 0,92 

, K 

335(3) 339(3) 

,  90,81 90,85 

- ,

50 50 

,   60 120 

-

, T
3,5 10–6 5,0 10–6

, Å–1 3,7—30,4 1,3—17,3

 2- -

,

SO2Cl  C1—S ( . . 1). -

 2-

 C2—C1—S—Cl  B3LYP/6-

311++G**. . 3. 

 2- ,

 12 —C -

,  S=O,  C1—S  C2—Cl2 

 C2—C1—C6  C1—C2—C3, -

 C1—S ( . . 1). -

 6  (C3—H, C1—C2, C2—Cl2, C1—S, S=O1, 

S—Cl1), 5  (C2—C1—C6, C1—S—Cl1, 1=S—Cl1, C1—S=O1, C1—C2—Cl2)  

 C2—C1—S—Cl1,  SO2Cl  C1—S. 

,  C—H -

—C—C.

—C -

sM(s), . r(C—C), -

—C, - -

 B3LYP/6-311++G** . -

 S=O .

rh1- .

 SHRINK [ 13 ]. -

, -  B3LYP/6-311++G**. -

. -

f (r) ( . 4) . 4. -

 KCED-35 [ 14 ].  

 2

- 2- ,

(U  = 50 )

m/e,

a. . .

-

[37ClC6H4SO35
2 Cl]
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+

113   29 
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111 100 
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1C5H4]
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+
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 3  

2- ,

- ( Å, )

,

rh1-

MP2/6-31G**,

re-

B3LYP 6-311++G**,

re-

C3—H . 1,105(6) p1  1,081 1,082 

C1—C2 1,405(3) p2 1,403 1,401 

C2—C3 1,397 (p2) 1,397 1,394 

C3—C4 1,395 (p2) 1,393 1,391 

C4—C5 1,396 (p2) 1,395 1,393 

C5—C6 1,393 (p2) 1,392 1,390 

C1—C6 1,400 (p2) 1,399 1,396 

(C—C) . .  1,398(3) 1,397 1,394 

S—O1  1,425(3) p3 1,455 1,448 

S—O2  1,429 (p3) 1,455 1,452 

C1—S 1,783(11) p4 1,781 1,803 

S—Cl1  2,048(4) p5 2,084 2,132 

C2—Cl2 1,731(9) p6 1,728 1,741 

C2—C1—C6 120,9 (2)a p7 120,7 120,6 

C1—C2—C3 119,2 (p7) 118,8 118,9 

C2—C3—C4 119,1 (12) 120,6 120,4 

C3—C4—C5 122,3(17) 120,3 120,5 

C4—C5—C6 118,4(12)   119,8 119,7 

C1—C6—C5 120,1 (p7) 119,8 119,9 

S—C1—C2 123,8 (p7) 123,5 123,6 

Cl2—C2—C1 123,1 (4)p8 123,0 123,1 

Cl1—S—C1 102,1 (6) p9 100,8 101,1 

C1—S—O1 109,9 (8) p10 110,1 111,1 

C1—S—O2 106,9 (p10) 108,0 108,0 

Cl1—S—O1 107,3 (4) p11 107,6 107,0 

Cl1—S—O2 106,4 (p11) 106,2 106,1 

O—S—O 122,3 (11)   122,1 121,5 

C2—C1—S—Cl   69,7 (8) p12   70,4   71,9 

Rf , %     3,53 %   

 [(2,5 LS)2 + (0,002 r)2]0,5, -

 3 .

pi — ; (pi) — , i- .

, Z- .

,

2- ,

, . 3.

,  0,7: p2 /p5 = 

= –0,81, p4 /p6 = –0,96, p1 /p10 = –0,80, p6 /p11 = –0,75, l3 /p4 = 0,94, l3 /p6 = –0,94, l6 /p2 = –0,72, 

l6 /p11 = 0,71, l6 /p12 = –0,81 ( p . 3, 

l . . 4). -

sM(s) . 2.
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 C2—C1—S—Cl -

 (3  = 0,8 ).

 69,7  ( . . 3). ,

2,  B3LYP  C2—C1—S—Cl. 

 B3LYP  6-311++G**

 SO2Cl . 3. -

 2- ,

 Cl - . -

V01 = 9,7 /  ( - -

 S—Cl1  C2—Cl2) V02 = 3,6 /  ( - -

) RT,

-

.

2- V01 = 10,2 ( - - ) V02 = 4,1 /  ( - - -

) [ 7 ],  CH3 - .

-

,  S=O -

 (  C6—C1—S—O2  1,3 ).

2 ( 6)  2,31 Å, -

,

. , -

-  C2—Cl2  S—Cl ( . .  S—Cl -

, )

 3 - - -

 S—Cl. - - -

. . 3, -

 3,6 / .
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 4  

,
( , ) 2-

( . 1)

ra l l

r 
=

 r
h
1
 –

 r
a

ra l l

r 
=

 r
h
1
 –

 r
a

C3—H 1,100(2) a 0,059(3) 0,075 0,005 1 Cl1—O1 2,817(2) 0,081 0,084 0,005 6 

C5— 6 1,392 (0,5) 0,045(0,4) 0,045 0,001 2 C2—C5 2,813(4) 0,060 0,062 0,007 6 

C3— 4 1,394 (0,5) 0,045 0,045 0,001 2 C6—O2 2,797(6) 0,101 0,103 0,000 6 

C4—C5 1,396 (0,5) 0,046 0,045 0,001 2 C1—Cl1 2,979(6) 0,099 0,100 0,006 6 

C2—C3 1,396 (0,5) 0,046 0,045 0,002 2 Cl2—O1 3,117(6) 0,169 0,172 0,000 6 

C1—C6 1,398 (0,5) 0,046 0,045 0,002 2 C2—O1 3,190(4) 0,114(2) 0,117 0,006 7 

C1—C2 1,403(0,5) 0,046 0,045 0,002 2 Cl2—S 3,336(2) 0,095 0,098 0,006 7 

S—O1 1,424(0,5) 0,036 0,036 0,000 2 C2—Cl1 3,555(6) 0,148 0,152 0,012 7 

S—O2 1,428(0,5) 0,036 0,036 0,001 2 Cl1—Cl2 3,608(6) 0,255 0,259 0,019 7 

C2—Cl2 1,729(4) 0,039(3) 0,049 0,001 3 C6—O1 3,733(4) 0,104(2) 0,102 0,017 8 

C1—S 1,782(4) 0,044 0,054 0,002 3 C6—Cl1 3,887(7) 0,168 0,167 0,021 8 

S— l1 2,047(0,5) 0,055(0,6) 0,060 0,002 4 C2—O2 3,898(3) 0,073 0,072 0,014 8 

C4—C6 2,392(5) 0,047(2) 0,055 0,004 5 C4—Cl2 3,972(4) 0,064 0,063 0,012 8 

C2—C4 2,401(5) 0,047 0,055 0,006 5 C5—S 4,003(4) 0,067 0,066 0,013 8 

C1—C3 2,412(2) 0,048 0,056 0,005 5 C6—Cl2 4,043(4) 0,065 0,064 0,012 8 

C1—C5 2,415(2) 0,047 0,055 0,005 5 C3—S 4,083(5) 0,067 0,066 0,013 8 

C2—C6 2,435(2) 0,048 0,056 0,006 5 C5—O2 4,176(6) 0,110 0,109 0,008 8 

C3—C5 2,441(7) 0,047 0,055 0,004 5 C4—S 4,524(6) 0,077(2) 0,068 0,016 9 

O1—O2 2,496(5) 0,051 0,058 0,003 5 C3—O1 4,526(4) 0,135 0,127 0,016 9 

C1—O2 2,584(3) 0,070(2) 0,072 0,004 6 C5—Cl2 4,536(5) 0,073 0,065 0,015 9 

C1—O1 2,631(3) 0,076 0,079 0,005 6 Cl2—O2 4,706(3) 0,106 0,097 0,018 9 

3—Cl2 2,678(3) 0,060 0,063 0,006 6 C3—Cl1 4,765(7) 0,182 0,174 0,022 9 

C6—S 2,690(4) 0,062 0,065 0,007 6 C5—O1 4,925(4) 0,144(5) 0,117 0,023 10 

C1— 4 2,754(6) 0,059 0,062 0,007 6 C3—O2 4,979(4) 0,108 0,082 0,019 10 

1—Cl2 2,755(4) 0,061 0,063 0,006 6 C5—Cl1 5,019(8) 0,216 0,189 0,028 10 

C3—C6 2,800(4) 0,059 0,062 0,006 6 C4—O2 5,065(9) 0,125 0,098 0,017 10 

Cl1—O2 2,805(2) 0,081 0,083 0,005 6 C4—O1 5,218(7) 0,152 0,125 0,023 10 

C2—S  2,812(4) 0,062 0,065 0,007 6 C4—Cl1 5,358(8) 0,209 0,182 0,028 10 

a .

- -

. . 3, 

, -

 C2—C1—S—Cl = 180 .  0,45 / ,

 30 . -

-

 Cl1—H  O—Cl2.  

 2- , -

- ,
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 5  

2-

( Å, .)

 C6H5—SO2Cl
4-CH3—C6H5—

SO2Cl

2-CH3—C6H5—

SO2Cl

1,3-C6H4(SO2Cl)2

-
2-Cl—C6H4—SO2Cl

 [16] [1]  [7]  [6]

ra(C—H) 1,140(31) 1,103(27) 1,092(8) 1,103(8) 1,100(6) 

ra(C—C)  1,403(10) 1,403(7) 1,402(4) 1,399(3) 1,397(3) 

ra(C—S) 1,764(9) 1,758(6) 1,763(6) 1,764(4) 1,782(11) 

ra(S—O) 1,417(12) 1,419(3) 1,418(4) 1,422(3) 1,426(3) 

ra(S—Cl) 2,047(8) 2,049(5) 2,048(5) 2,046(4) 2,047(4) 

C—S—Cl 100,9(20) 101,3(6) 100,8(9) 100,3(5) 102,1(6) 

O—S—Cl 105,5(18) 106,9(3) 106,3(3) 106,6(1) 106,9(4) 

O—S—O 122,5(36) 120,5(9) 120,8(10) 123,1(5) 122,3(11) 

C—S—O 110,0(25) 110,5(6) 110,3(8) 108,9(3) 108,4(8) 

C2—C1—S—Cl   75,3(50)   83   75,6(20)   90   69,7(8) 

a .

 [(2,5 LS)2 + (0,002 r)2]0,5, -

 3 .

( . . 3).  S=O  S—Cl. 

 S—Cl -

 B3LYP/6-311++G**  0,084 Å.

.

, .

 C—CR—C  2—3

120  [ 15 ].  ( . . 3), 

 ( 2—C1—C6 = 120,6—120,7 ),

 120  ( 1—C2—C3 = 118,8—118,9 ).

 — 120,9(2)  119,2 .

 120 , - , -

, - . -

, Cl2—C2—C1 S—C1—C2

 120 , . .  C1—S  C2—Cl2 

. , , Cl2—C2—C1 = 123,1(4) ,

S—C1—C2 = 123,8(2) .

, , , SO2Cl  Cl, 

- , -

-  [ 6 ]. 

,  S—Cl1  — 

. , -

. , - ,

 Cl1 Cl2 (r(Cl1 Cl2) = 

= 3,626 Å)

2  (r( 2 ) = 2,311 Å).  
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. 5 -

 [ 16 ], 4-  [ 1 ], 1,3-  [ 6 ]  

 2-  [ 7 ]. —C

-

, ,

- , - .

, -

.

 C2—C1—S—Cl, - - -

 90 , -

 15÷20 . -

,  [ 1, 16 ] -

, , . ,

 [ 16 ]  90 , -

-

.  C—C—S—Cl  90  [ 16 ] 

.

- -
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