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Cl3P=NC(CF3)3 Cl3P=NCCl(CCl3)2  PCA [ 1, 2 ]

RHF/6-31G*  MP2/6-31G*.

Cl3P=NC(CF3)3 Cl3P=NCCl(CCl3)2

PCA [ 1 ] RHF MP2 PCA [ 2 ] RHF MP2 

d

P=N 1,505(3) 1,481 1,525 1,504(2) 1,479 1,516 

P—Cl(1) 1,964(2) 1,996 1,999 1,982(1) 2,006 2,018 

P—Cl(2) 1,992(2) 2,010 2,025 1,983(1) 2,002 2,009 

P—Cl(3) 1,990(2) 2,010 2,024 1,984(1) 2,002 2,016 

N—C(1) 1,396(5) 1,401 1,417 1,387(3) 1,376 1,385 

C(1)—Cl(4) — — — 1,815(2) 1,813 1,809 

P—N—C(1) 142,9(3) 152,7 140,0 144,6(2) 158,1 147,8 

Cl(1)—P—N 109,0(1) 111,0 107,6 119,0(1) 117,4 119,2 

Cl(2)—P—N 117,5(1) 117,0 118,5 111,7(1) 114,1 111,2 

Cl(3)—P—N 118,5(1) 117,6 119,5 113,6(1) 114,0 115,0 

Cl(1)—P—Cl(2) 104,2(1) 103,5 103,1 104,5(1) 103,4 103,8 

Cl(1)—P—Cl(3) 103,9(1) 103,2 103,7 104,1(1) 103,5 103,5 

Cl(2)—P—Cl(3) 102,0(1) 102,5 102,3 102,2(1) 102,6 102,3 

N—C(1)—Cl(4) — — — 114,2(1) 112,3 113,6 

Cl(1)—P—N—C(1) –178,2(4) –173,3 –173,1   –11 –0,3 –16,1 

Cl(2)—P—N—C(1)     63,7(4)     68,6     70,6 –127 –121,6 –136,8 

Cl(3)—P—N—C(1)   –60,0(4)   –54,4   –55,3   118 121,0 107,6 

P—N—C(1)—Cl(4) — — —     18 5,4 29,2 
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