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�������� ����� ������!���� O-"#�$��$"�!��"�����������%�% (��&&). ��'"����� 
"* +��!���"'���"� $%�%!����, /"$������ !�!���� " $����"#0�!���". 2����/��% �6��-
�% $�"!��"!���" !���/��, ��;�%���* /�� ������"����* ���/"���"<, �� ���"'%=>"*-
�� ������!%6"����! �%#���;�%#"�!, /�� �%�'��% ������"� " �%#�%���* ���<��� ���-
���!���� ��&&. �%��!������ ���;������" ������"� " ������*"!"" ��&&. 
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� � � � � � ! �  " � # � $: O-"#�$��$"�!��"�����������%�, ��%�����-*"!"'���"< �%�-
'��, +��!���"'���"� $%�%!����, ������!��, /"$�����< !�!���, $����"#0�!����. 

������	� 

	�'��� /%���� $� ������!%6"����!0 ����%�0, +��!���"'���"! $%�%!���%!, /"$�����!0 
!�!���0 " $����"#0�!���" O-"#�$��$"�!��"�����������%�% (��&&) � +%#���< �%#� $��/��%�-
��=� ����!�����< "������ �%� � ������"'����<, �%� " � $�%��"'����< ��'�" #���"�. �/�%�� �%-
�"* /%���* /�� �/��+� "# �%!�* ����"'��* "# "#������* ���/"���"< �>� ���� ��/���%��'��. 

G��$��"!���%���� $��0'��% ����!% �+�%�"'���%� ���0��0��%� "����!%6"�. ����/�! 
!"����������< �$��������$"" � *���/��! !����0�����! $0'�� [ 1 ] ������� �/"� �%";���� 
��%;"����< ������!�� ��&& �!���� �H"/%�!�* /�0*. 2�" K��! +��!���"'���"� $%�%!���� 
������!���� ��&& 0��%������� �� ;��". ��� /"$�����+� !�!���% $��0'"�" �"�� �%'���-
������ �6���" �+� ��!$�����. 2����"#0�!���� ��&& �� �$��/����".  

L����"����� /%���* ;��� $��0'��� � $�!�>�= ��%�����-*"!"'���"* �%�'����. � �����-
��! $�"!����" !���/� ��������+� 0����� ����"". ��$���#��%�" $��0K!$"�"'���"< !���/ 
AM1 [ 2, 3 ] " !���/ 
%���"—&��% (HF) � ;%#"�%!" 3-21G* [ 2 ] " 6-311G(d,p) [ 1 ]. 2�"!����" 
" ;���� �%/�H��� !���/�, �/�%�� � ��'��%�"" � ��;����"!" ;%#"�%!". ����/ ����"" ��#!0-
>��"< ������%—2����� �����+� $���/�% � $�";�"H��"" �#%!���H����+�� �����% (MP2) "�-
$���#��%�" � ;%#"�%!": 6-31G(d,p) [ 4 ], 6-31++G(d,p) [ 5 ], 6-311G(d,p) [ 1 ], 6-311++G(d,p) [ 4 ]  
" 6-311++G(2d,2p) [ 6, 7 ]. 	� H� ;%#"��, #% "���='��"�! ;%#"�% 6-311++G(d,p), $�"!����"  
� �%�'��%* !���/�! �0��6"��%�% $�������" (DFT) � �0��6"��%��! B3LYP [ 1, 4—8 ]. 

2����/����� �%�'��� ������!%6"����+� ����%�% ��&& /%�" ��#0���%��, $��*� ��+�%-
�0=>"��� /�0+ � /�0+�!. ����/%!" HF, MP2 " DFT(B3LYP) c ;%#"��! 6-311G(d,p) �������� 
$��� 0���<'"��* ������!���� [ 1 ]. �!���� � ��! !���/%!" AM1 [ 3 ] " B3LYP/6-311++G(2d, 
2p) [ 8 ] �%</��� '����� ������!��%. � �%;��%* [ 4—7 ] �%��!%��"�%�" ������ ��" �"#�"* $� 
K���+"" ������!��%. 2�" K��! %����%! [ 5 ] �� 0/%���� ����"�� �����< $� 0���<'"����" ���-
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���!�� !���/�! B3LYP/6-31++G(d,p). �/�%�� �%��� [ 4 ] ��< H� +�0$$�< "����/��%����< �� 
;�� �%</�� !���/%!" B3LYP/6-31G(d,p), MP2/6-31G(d,p) " MP2/6-31++G(d,p), % ��/%��� /�0-
+"!" %����%!" — !���/�! B3LYP/6-311++G(2d,2p) [ 6, 7 ]. ����/ AM1 �%�H� �� $�#���"� �;-
�%�0H"�� �����< ������!�� ��&& [ 3 ]. 
��!� ��+�, � ��%����"" � ��'"����"�!" [ 5 ] ;�� 
$��0'�� �;�%���< $���/�� �����"������< ��%;"������" /�0* ������!����, ���/0=>"* #% 
�%";���� 0���<'"��!. \��!���"'���"� $%�%!���� [ 1—7 ] " /"$������ !�!���� [ 3—6, 8 ] 
������!���� ��&& �%�H� ��'"����" 0�%#%���!" ���� ��/���%��'�� ��'��!" !���/%!". 
2����"#0�!���" ������!���� �� �%��'"���%�". 

��/%��� �%!" $����/��� ��'"����"� ������!%6"����+� ����%�% O-!��"�!��"�����-
������%�% (��&&), +��!���"'���"* $%�%!�����, /"$�����* !�!����� " $����"#0�!����< �+� 
������!���� [ 9 ]. 2��%#%�% $�"!��"!���� !���/��, ��;�%���* /�� $�����* ������"����* 
���/"���"<, �� ���"'%=>"*�� ������!%6"����! �%#���;�%#"�! [ 10 ], /�� �%�'��% ��&&, 
������< �0>����0�� � �"/� /�0* ������!����. ^��� �%����>�< �%;��� — �%�'�� ������!%6"-
����+� ����%�% ��&&, +��!���"'���"* $%�%!�����, /"$�����+� !�!���% " $����"#0�!���" 
�+� ������!����. � #%/%'0 "����/��%�"� �%�H� �*�/"�� �%��!�����"� ���;�������< ������"�  
" ������*"!"" ��&&, % �%�H� �6���% $�"!��"!���" ��;�%���* � [ 10 ] !���/�� /�� ���/"��-
�"�, ������!%6"���� ;���� +";��+�, '�! ��&&. 


����% 	 �����	 ��
���� 

�%�'��� +��!���"'���"* $%�%!�����, K���+"", /"$�����* !�!����� " $����"#0�!����< 
������!���� $����/"�" � $�!�>�= $��+�%!!��+� ��!$����% Firefly [ 11 ]. ���/0� [ 10 ], $�"-
!����" !���/ ����"" ��#!0>��"< ������%—2����� �����+� $���/�% � 0'���! �������6"" 
K��������� �����% (MP2full) � ���������!" ;%#"�%!" 2�$�% 6-31G(2df ,p), 6-311+G(2df ,p)  
" 6-311+G(3df ,2p), ���='%� ;%#"� 6-311++G(3df,3pd) "# ;";�"����" [ 12 ]. 
��!� ��+�, "�$���-
#��%�" ;%#"�� �%��"�+% aug-cc-pVXZ (X = D, T) [ 12 ]. 2�"!����" �%�H� !���/ DFT(B3LYP)  
� ;%#"�%!" 6-31G(2df ,p) " aug-cc-pVDZ. � ��/� �%�'���� "�$���#��%�" !���/ MP2, 
DFT(B3LYP, X3LYP, PBE0) " DFT-D (B3LYP-D, X3LYP-D, PBE0-D " B97-D) � �%#�"'��!" 
/�0*- " ���*K��$�������!" ;%#"�%!" 2�$�%. �%�'��� � /"�$���"����< $�$�%���< $����/"�" 
$� �*�!� [ 13 ] (DFT-D2). �$�"!"#%6"= +��!���"" $����/"�" /� ���"'"� +�%/"����� !���� 
1�10–6 %�. �/. (!���� 1�10–5 %�. �/. " 1�10–6 %�. �/. �������������� $�" �%�'��� $����6"%����< 
��"��< ��0������+� ��%>��"� !���/%!" MP2full " B3LYP, !���� 1�10–5 %�. �/. $�" $�"��� $�-
��*�/��* �������"<). 
%�%���� ��%6"��%���* ��'�� �$��/����" �% ������ '"������+� �%�'��% 
+���"%��� " %�%�"#% '%���� ���!%����* ����;%�"<. ��� ���* !"�"!0!�� �% 22G +%�!��"'�-
��"� ����;%�"� � !�"!�!" '%����%!" ���0������%�". ��'"����"� K���+"" $����/"�" �%�H� 
!���/�! ����"" ��#!0>��"< ������%—2����� '�������+� $���/�% ;�# "�$���#��%�"� $�";�"-
H��"� �#%!���H����+�� �����% � 0'���! �/��-, /�0*-, ���*- " '�����*��%���* ��#;0H/��"< 
(MP4fullSDTQ). ��� �%�'���� $� ����"" L�</��% �%��!� � !����0�%*� (Atoms in Molecules, 
AIM) $�"!����" $%��� $��+�%!! AIMAll [ 14 ]. �������� �0��6"" /�� ��'"����"< $� ����"" 
AIM $��0'%�" !���/�! MP2full � ;%#"�%!" 6-311+G(2df ,p) " 6-311++G(3df ,3pd). 2�"���%� �0-
!��%6"� %��!�� � ������!��%* ��&& $��/��%����% �% �"�. 1. 

���������% 	 	� �&
�'���	� 

�#()#+/$01#((!2 "#"3$�. �%�'��� ��;�%���!" �%!" �%��� !���/%!" [ 9 ] ����"�" �%#-
�"'��� '"��� ������!����. ��'"����"� !���/�! MP2full � ��'��%�"" � +";�"!" " /���%��'�� 
�"���"!" ;%#"�%!" 6-311++G(3df ,3pd), 6-311+G(3df ,2p) " 6-311+G(2df ,p) ����"�" ����� ���-
���!���� ��&& (�!. �"�. 1, �%;�. 1). � $�!�>�= ;���� K����!"'��* !���/�� MP2full  
" B3LYP � !����"! ;%#"��! 6-31G(2df ,p) 0/%���� ����"�� ������ $��� ������!���� (�%�  
" � �%�'��%* !���/�! MP2/6-311G(d,p) [ 1 ]). ����!, �%��� �� �%</����! ������!���! ��%#%�-
�� ������!�� 5. �� ;�� ������� �%�H� !���/%!" MP2/6-311++G(2d,2p) (�!. �%;�. 1), MP2/6-
31+G(d), MP2full/6-31+G(d,p), MP2full/6-311+G(d) " MP2full/6-311+G(d,p). ����/%!" MP2/6-
311G(d,p), MP2/6-311++G(d,p), MP2full/6-31G(2df ,p), MP2/6-31G(d), MP2full/aug-cc-pVDZ  
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���. 1. 
�����!��� 1—6 ��&& � $�"����< �0!��%6"�< %��!�� 
 

" MP2full/6-311+G(df ,p) ������!�� 5 �� �%</��. ��� ��'"����"� !���/�! DFT (B3LYP, 
X3LYP, PBE0) " DFT-D (B3LYP-D, X3LYP-D, PBE0-D " B97-D) �� $�"���" � �%*�H/��"= K��-
+� ������!��% ($�!"!� 0�%#%���* � �%;�. 1 $�"!����" " ;���� �"���"� ;%#"�� 6-311+G(3df , 
2p) " 6-311++G(3df ,3pd)). 

�"/��, '�� ������!�� 5 �%/�H�� �;�%�0H"�%���� !���/�!, *����� �$"���%=>"! K���-
�����0= �������6"= (MP2 "�" MP2full), � ��'��%�"" � /���%��'�� �"���"!" ;%#"�%!", ���=-
'%=>"!" �%;�� /"��0#��* �0��6"< �% ��H���* %��!%* (6-311+G(2df ,p), 6-311+G(3df ,2p)  
" 6-311++G(3df ,3pd)). 	%�"� ��'��%�"� !���//;%#"� $�#����=� ��������� ���$��"#��/"�� ��0�-
�"!����0������ ���%������� �#%"!�/�<���"�. ��� ������!���� ��&& !�H�� +����"��  
� �#%"!�/�<���"" ��%+!����� CH3(F)P=O " OCH(CH3)2 $�" ��%>��"" ����0+ ���#" PO1, % �%�-
H� � �#%"!�/�<���"" "#�$��$"����< +�0$$� � ���%����< '%���= !����0�� $�" ��%>��"" ��-
��0+ ���#" C1O1. 2��;��!� �%*�H/��"� ������!��% 5 $�" "�$���#��%�"" ��/���%��'�� �"��-
�"* ;%#"���, ��������, �%�H� ���#%�� � ��;�����< +�0;"��< ���%����+� !"�"!0!% �% 22G 
(�"�. 2). ��#!�H��, $� K��< $�"'"�� �%�'��� !���/�! MP2/6-311++G(2d,2p) � �%;��� [ 6 ] �� 
$�#���"�" ����"�� ������!�� 5. 
��� ��+�%��� ��#0���%�%! ��%�"���%�"� 22G $� ����"����-
!0 0+�0 �PO1C1H1 %����� [ 6 ] 0�%#��%�" �% �0>������%�"� ���������< /�$���"������< ���0��0-
���. ��������, ��" "!��" � �"/0 $��'� �% 22G $�" �150�. G�� #�%'��"� ;�"#�� � �%</����!0 
�%!" (148,3�) /�� ������!��% 5. 

�%H�� ��!��"��, '�� ��'"����"� !���/�! DFT � $�$0�����! �0��6"��%��! B3LYP � ��-
'��%�"" � ��/�! �%�$�����%�����* ;%#"��� � /"��0#��!" �0��6"�!" �% ��H���* %��!%*  
�� $�#���"�" ����"�� ������!�� 2. G�� "!��� !���� /�� ;%#"�% 6-31++G(d,p) � �%�'��%* [ 5 ]  
" � �%�"* �%�'��%*. �� 0/%���� ����"�� ������!�� 2 $�" "�$���#��%�"" ;%#"�% 6-311++G(2d,2p) 
(� ���"'"� �� /%���* [ 6 ], '��, ��������, �;0�������� $�"!����"�! ��$�����< ����" "���+�"-
���%�"�). 
 �%��!0 H� ��#0���%�0 $�"���" ��'"����"� � ;���� �"���"!" ;%#"�%!"  
6-311+G(3df ,2p) " 6-311++G(3df ,3pd). �$�"!"#%6"� +��!���"" /�� ���* 0�%#%���* ;%#"��� 
$�"���% � ������!��0 1. 2��/$�"����� /�� ;%#"��� 6-311++G(2d,2p) " 6-311++G(3df ,3pd) ��%-
�"���%�"� 22G � ����������" $��/$��%+%�!�+� ������!��% 2 �� ����"�� !"�"!0!. �%!"  
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	 % ; � " 6 %  1  
%�������� �
�&����� #
�
����� ���'������� ��&& 

����//;%#"�a 2%�%!��� 
Ib IIb IIIb IV V  VI� VII� VIII IX X 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 


�����!�� 1 
rPO2 10 19 13 1 1 4 12 2 –2 1,462 
rPF 24 42 29 5 –5 21 12 0 –3 1,571 
rPC4 14 32 14 24 6 22 13 5 –2 1,770 
rPO1 20 27 21 8 3 11 12 3 –3 1,577 
rC1O1 5 20 8 9 –3 20 14 2 0 1,453 
�PO1C1 0,1 2,0 0,7 1,9 –0,8 1,7 –0,7 0,1 0,2 119,8 
�FPO1C1 –3,6 –2,6 –0,3 –7,7 –5,9 –3,5 –1,4 –0,4 0,2 98,3 
�O2PO1C1 –4,0 –2,2 –0,1 –7,7 –5,9 –3,0 –1,4 –0,4 0,1 –25,0 
�C4PO1C1 –4,2 –2,8 –0,7 –7,6 –6,0 –3,5 –1,8 –0,5 0,3 –156,3 
�PO1C1H1 –3,2 –15,9 –4,0 –18,8 –5,7 –19,3 –1,8 –0,5 0,2 45,0 
�PO1C1C2 –3,5 –16,4 –4,3 –19,2 –5,6 –19,9 –2,0 –0,6 0,2 163,3 
	 –113 258 46 –7 –156 187 337 33 16 2,963 


�����!�� 2 
rPO2 10  13 2 2 4 8 2 –3 1,462 
rPF 24  29 2 –7 20 12 0 –3 1,572 
rPC4 15  15 25 7 23 14 6 –1 1,769 
rPO1 20  21 9 4 11 12 3 –3 1,576 
rC1O1 5  8 9 –2 19 14 2 0 1,455 
�PO1C1 –0,3 �� 0,5 2,5 –0,9 1,7 –1,0 –0,2 0,0 119,1 
�FPO1C1 –3,1 �%</�� –2,2 1,0 –1,9 0,6 –1,5 –1,1 –0,4 87,3 
�O2PO1C1 –3,5  –1,9 0,8 –2,0 1,0 –1,5 –1,0 –0,4 –35,5 
�C4PO1C1 –3,6  –2,6 0,8 –2,0 0,4 –2,0 –1,1 –0,3 –166,9 
�PO1C1H1 0,5  5,4 –3,5 –3,7 8,2 2,4 3,1 0,5 –26,8 
�PO1C1C2 0,6  5,4 –3,5 –3,1 7,6 2,5 3,0 0,5 92,3 
	 –142  35 60 –195 163 283 32 14 2,977 

E 0,08  0,15 1,63 1,13 1,09 0,88 0,78 1,12 1,11 


�����!�� 3 
rPO2 11 20 14 2 2 5 8 3 –2 1,462 
rPF 24 42 29 2 –7 20 12 0 –3 1,572 
rPC4 15 33 15 25 7 23 14 6 –2 1,770 
rPO1 20 28 21 9 4 11 12 2 –3 1,574 
rC1O1 5 20 8 7 –4 19 13 1 0 1,455 
�PO1C1 0,0 2,1 0,7 1,9 –1,3 1,9 –0,7 0,2 0,2 123,5 
�FPO1C1 –1,4 0,3 –0,4 2,2 –0,8 1,3 –0,7 –0,4 0,1 91,6 
�O2PO1C1 –1,8 0,7 –0,1 2,2 –0,9 1,7 –0,7 –0,3 0,1 –31,9 
�C4PO1C1 –2,1 –0,1 –0,9 2,1 –0,9 1,0 –1,2 –0,4 0,2 –163,0 
�PO1C1H1 –1,9 –1,7 –0,7 –0,8 0,8 –1,2 0,1 1,0 0,7 –167,2 
�PO1C1C2 –2,5 –2,5 –1,1 –1,3 0,8 –2,1 –0,1 0,9 0,6 –50,0 
	 –99 227 38 –99 –244 158 258 33 6 2,852 

E 5,01 7,07 5,43 5,44 1,90 7,53 5,06 4,91 4,35 3,93 


�����!�� 4 
rPO2 10 20 14 2 2 6 10 3 –2 1,455 
rPF 23 41 29 3 –6 20 13 0 –3 1,575 
rPC4 14 32 16 24 6 22 14 6 –2 1,777 
rPO1 21 27 21 9 4 12 13 2 –3 1,575 
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� � � � ' % � " �  � % ; �.  1  
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 

rC1O1 7 21 9 9 –3 20 14 2 0 1,446 
�PO1C1 0,7 3,3 1,4 3,1 –0,6 2,7 –0,4 0,5 0,4 122,0 
�FPO1C1 4,6 4,0 1,1 6,3 3,7 4,3 1,6 0,2 0,9 –43,4 
�O2PO1C1 4,5 4,6 1,5 6,4 3,6 4,9 1,7 0,5 0,9 –167,2 
�C4PO1C1 4,2 3,9 0,7 6,3 3,4 4,4 1,2 0,3 0,9 62,6 
�PO1C1H1 –7,1 –8,3 –3,3 –15,1 –10,7 –7,6 –4,0 –2,4 –3,3 –6,7 
�PO1C1C2 –6,8 –8,0 –3,0 –14,7 –10,0 –7,5 –3,8 –1,3 –1,2 111,9 
	 –280 153 24 –401 –392 47 –9 58 17 5,271 

E 12,20 14,66 12,79 11,92 11,06 13,81 12,23 12,02 11,98 11,36 


�����!�� 5 
rPO2       9 3 –2 1,460 
rPF       13 –1 –3 1,577 
rPC4       13 5 –2 1,771 
rPO1       13 2 –4 1,573 
rC1O1       14 2 0 1,451 
�PO1C1 �� �� �� �� �� �� –0,9 0,2 0,1 126,4 
�FPO1C1 �%</�� �%</�� �%</�� �%</�� �%</�� �%</�� –0,7 0,3 –0,6 63,4 
�O2PO1C1       –0,6 0,3 –0,7 –60,3 
�C4PO1C1       –1,2 0,2 –0,6 169,5 
�PO1C1H1       –1,2 –3,3 –3,1 149,5 
�PO1C1C2       –1,6 –3,6 –2,8 –94,0 
	       –44 33 31 3,291 

E       12,19 12,24 11,78 11,39 


�����!�� 6 
rPO2 9 20 13 2 2 5 9 3 –2 1,456 
rPF 24 42 28 3 –6 20 13 0 –3 1,572 
rPC4 15 33 16 24 7 22 14 6 –2 1,778 
rPO1 21 27 22 9 5 13 14 3 –3 1,570 
rC1O1 7 22 10 8 –5 21 14 1 0 1,444 
�PO1C1 0,1 2,4 0,7 2,5 –0,8 2,0 –0,8 0,4 0,3 131,5 
�FPO1C1 –0,7 1,5 –0,6 5,3 1,6 2,8 –0,2 –0,8 –0,4 –57,7 
�O2PO1C1 2,1 2,3 –0,2 5,4 1,6 3,5 –0,1 –0,5 –0,3 179,3 
�C4PO1C1 –1,1 1,6 –0,8 5,4 1,5 3,0 –0,6 –0,6 –0,3 49,2 
�PO1C1H1 0,7 –0,6 –0,9 –2,3 –0,1 –0,5 0,3 0,2 0,2 157,5 
�PO1C1C2 0,4 –1,2 –1,1 –2,9 –0,3 –1,2 0,0 0,0 0,2 –86,9 
	 –127 252 124 –383 –358 105 43 77 43 5,636 

E 29,85 30,41 29,21 26,27 25,09 30,30 28,25 26,83 26,14 25,50 

 
 

 

a I — MP2/6-311G(d,p); II — B3LYP/6-31++G(d,p); III — MP2/6-311++G(d,p); IV — B3LYP/6-
31G(2df ,p); V — MP2full/6-31G(2df ,p); VI — B3LYP/6-311++G(2d,2p); VII — MP2/6-311++G(2d,2p); VIII — 
MP2full/6-311+G(2df ,p); IX — MP2full/6-311+G(3df ,2p); X — MP2full/6-311++G(3df ,3pd ). 

��� !���/% MP2full/6-311++G(3df ,3pd) $�"��/��� %;���=���� ���"'"�� /�"� r ���#�< (Å), �%����-
��* 0+��� � (+�%/.), ����"����* 0+��� � (+�%/.) " /"$�����* !�!����� 	 (�), % �%�H� �����"������� 
(�����"������ ������!��% 1) K���+"" 
E ������!���� (��H/!���). ��� ���%����* !���/�� $�"��/��� 
%;���=���� ��������"� ���"'"� r (10–3 Å), � (+�%/.), � (+�%/.) " 	 (10–3 �) �� �%��'"�%���* !���/�! 
MP2full/6-311++G(3df ,3pd). 

b � ��%���* [ 1, 4, 5 ] $��/��%����� ��;�%���� $%�%!���� /�� �%";���� 0���<'"��* ������!����, 
�%��'"�%���� !���/%!" I—III. � ���#" � K�"! � �%;�"6� $��/��%���� ;���� $����< �%;�� "������0=>"* 
�%�'����* /%���*, $��0'����< � �%����>�< �%;��� /�� ���* ������!����. �%���� �%�"* �%�'���� ��-
+�%�0=��� � $�"��/����!" � ��%���* [ 1, 4, 5 ]. 

� ��� ������!���� 1—3 $�"��/��� /%���� [ 6 ], /�� ������!���� 4—6 — ��#0���%�� �%�'����, ��-
$�������* � �%����>�< �%;���. 
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;��� $��/$���H���, '�� $��0'����� ��#0���%�� �;0�������� *����� "#������! ���������-
��! �$"�%�"�! �0��6"��%��! B3LYP ��0��"!����0�����* ���%������* �#%"!�/�<���"<. 
��<���"������, � $�!�>�= �0��6"��%���, ������� �;�'�� %/���%��� $���/%=� �%�"� �#%"!�-
/�<���"�, �%! 0/%���� ����"�� ������!�� 2. G�� �0��6"��%�� X3LYP " PBE0, % �%�H� �0��-
6"��%�� B3LYP-D, B97-D, X3LYP-D " PBE0-D. ��� �0��6"��%�% X3LYP $����;��%�"�� ����-
�"������ �"���"� ;%#"�� (6-311++G(2d,2p), 6-311+G(3df ,2p) " 6-311++G(3df ,3pd)). ���%���� 
������!, $�'�!0 "�$���#��%�"� �0��6"��%�% B3LYP � ;%#"�%!" ;�# /"��0#��* �0��6"<  
6-31G(d,p) [ 4 ], 6-311G(d,p) [ 1 ], 6-31G(2df ,p) (�!. �%;�. 1), % �%�H� 6-311G(3df ,2p) $�#���"�� 
�;�%�0H"�� ������!�� 2. 

�# ���"'"� �����"������* K���+"< 
E ������!����, $��0'����* �%#�"'��!" !���/%!" 
(�!. �%;�. 1), �"/��, '�� � �%��������< �!��" $���;�%/%=� ������!��� 1, 2 " 3. ���%/ ������-
!���� 4, 5 " � ���;������" 6 ��#�%'"�����. �%�'�� !���/�! �%";���� ������+� 0����� ����"" 
(MP4fullSDTQ/6-311++G(3df ,3pd)//MP2full/6-311++G(3df ,3pd)) � 0'���! K���+"" �0����* ����-
;%�"< $�"��� � �����"������! K���+"�! 
E0, �%���! 0,89, 4,21, 10,77, 11,28 " 25,44 ��H/!��� 
/�� ������!���� 2, 3, 4, 5 " 6 ��������������. 2�"�"!%� $�";�"H����� �%������� ���"'"� 
E0 
�����"������< K���+"" \";;�%, $��0'"! $�" 25 �C ���/0=>�� ��/��H%�"� ������!���� 1, 2, 3, 
4, 5 " 6: 52,5, 36,6, 9,6, 0,7, 0,6 " 2�10–5 % !����. ��������������. 

��#/�3+1��";1� <$+$/�3+!. ��#0���%�� ��'"����"< +��!���"'���"* $%�%!����� ��%�-
�"�%�" � ��#0���%�%!" �%�'���� !���/�! MP2full/6-311++G(3df,3pd). G�� !���/ ������+� 0���-
�� ����"", ������< $�#������ �%��'"���%�� +��!���"'���"� $%�%!���� $�����* ������"��-
��* ���/"���"< � ��'�����= �� *0H� K��$��"!���%����< [ 10 ]. �%�'����� $%�%!����, $��/-
��%���=>"� �%";����"< "������, $�"��/��� � �%;�. 1. 

��"�� ���#�<, ��'"������� !���/�! MP2full � /���%��'�� +";�"!" " �� ����� �"���"!" 
;%#"�%!" 6-31G(2df ,p), 6-311+G(2df ,p) " 6-311+G(3df,2p), ;�"#�" � $��0'����! � ;%#"��!  
6-311++G(3df,3pd). ��������"� �� $�����"�" 0,007 Å. G�� ��+�%�0���� � �%�'����!" /%���!" 
/�� $�����* ������"����* ���/"���"< [ 10 ] " ��&& [ 9 ]. G����!"'��< !���/ B3LYP/6-
31G(2df ,p) �%�H� � ��+�%�"" � ��#0���%�%!" [ 9, 10 ] /%� *������ �$"�%�"� /�"� ���#�< (�����-
���"� �� ;���� 0,009 Å), #% "���='��"�! ���#" PC4 (#%�����"� �% 0,024—0,025 Å). z%!����� 
#%�����"� /�"� ���#�< PF, PC4, PO1 " C1O1 (�% 0,012—0,014 Å) " � !�����< ���$��" ���#" 
PO2 (�% 0,008—0,012 Å) /%� !���/ MP2/6-311++G(2d,2p). ����/ B3LYP/6-311++G(2d,2p) *���-
�� $���/%�� /�"�� ���#�< PO2 " PO1 (#%�����"� �% 0,004—0,006 " 0,011—0,013 Å ���������-
�����). 2�" K��! /�"�� ���#�< PF, PC4 " C1O1 #�%'"������ (�% 0,019—0,023 Å) ���� $��0'��-
��* !���/�! MP2full/6-311++G(3df,3pd). � 0!������"�! ;%#"�% �%�*�H/��"� 0���"'"�%����.  
� �%";�����< ���$��" ��� $����"���� � �%�'��%* !���/�! B3LYP/6-31++G(d,p). z%�����"� 
/�"� ���#�< PF " PC4 /���"+%�� 0,042 " 0,033 Å ��������������, '�� �"$"'�� /�� !���/% B3LYP 
� ��'��%�"" � ���"���"!" ;%#"�%!" [ 9, 10, 15 ]. 

L�"#�"� #%����!������" �%;�=/%=��� " � �%�'��%* �%������* 0+��� $�" %��!� ������%  
" 0+�% PO1C1. �%"!����"� ��������"� (�� ;���� 0,5�) $��0'��� � ��'"����"�* !���/�! MP2full 
� ;%#"�%!" 6-311+G(2df ,p) " 6-311+G(3df,2p), '�� ��+�%�0���� � /%���!" /�� $�����* �����-
�"����* ���/"���"< [ 10 ]. L�"#�"� ��#0���%�� (#% "���='��"�! #%�������+� �% 1,9—3,1� 0+�% 
PO1C1) /%� !���/ B3LYP/6-31G(2df ,p). �%����>"� ��'"����"�, /%���� [ 6 ], % �%�H� �%�'��� 
��&& [ 9 ] $��%#��%=�, '�� �0>��������� #%�����"� 0+�% PO1C1 $�" *�����! �$"�%�"" 
/�0+"* 0+��� *%�%������ /�� !���/% B3LYP. ��� ��&& K�� #%�����"� ����%�"�� 2,0—3,3� 
(B3LYP/6-31++G(d,p)) " 1,7—2,7� (B3LYP/6-311++G(2d,2p)). �+�� PO1C1, �%��'"�%���� !���-
/�! B3LYP, �� ���* ��0'%�* $�����%=� ��'"������� !���/�! MP2. ��#!�H��, K�� ���%H%�� 
��%;�< 0'�� !���/�! B3LYP ���%������* �#%"!�/�<���"< ��%+!����� !����0�� ��&&, ���-
#%���* %��!�! O1. ��!��"!, '�� ��������"� ���"'"� �%������* 0+���, �%��'"�%���* !���/�! 
MP2, �0>�������� !�����, '�! /�� !���/% B3LYP. �%";����"� ��������"�, $��0'����� /�� 
0+��� PO1C1 " C4PO1, �� $�����"�" 1,4 " 1,1� �������������� (MP2full/6-31G(2df ,p)). 

�0>��������, '�� �%�'����� ���"'"�� /�"� ���#�< " �%������* 0+���, ���#%���* � ���0-
H��"�! %��!% ������%, ;�"#�" /�� �%#�"'��* ������!���� ��&&. ��+�%��� /%���! [ 4, 6, 9 ],  
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��" ;�"#�" " /�� �%#�"'��* +�!���+�� O-%��"�%��"�����������%��� (��&&, ��&&,  
O-$"�%���"�!��"�����������%�%). ��%#%���� ���;������" �$����� ��!�'��� � �%;��� [ 4 ]. 

��� ���"'"� ����"����* 0+��� �%"!����"� ��������"� $��0'��� � �%�'��%* !���/�! 
MP2full � +";�"!" " /���%��'�� �"���"!" ;%#"�%!" 6-311+G(2df ,p) " 6-311+G(3df ,2p). ��" 
����%�"�" 0,9 " –1,1� �������������� /�� 0+���, ���#%���* � ��%>��"�! $� ���#" PO1, '�� ��-
+�%�0���� � ��#0���%�%!", $��0'����!" /�� ��&& [ 9 ]. ��%��+"'��� ��������"� /�� 0+���, 
���#%���* � ��%>��"�! ����0+ ���#" C1O1, ;���� �0>�������� (–3,3 " –3,6� ��������������).  
� ���"'"� �� �"�0%6"" � ��&&, � 0!������"�! ;%#"�% ��������"� ��%������� #�%'"������<, 
/���"+%� –6,0 (�C4PO1C1) " –10,7� (�PO1C1H1) (MP2full/6-31G(2df ,p)). 2�-�"/"!�!0, ���;*�/"!���� 
� �"���"* " +";�"* ;%#"�%* /�� �$"�%�"� ����"����* 0+��� ��&& ���%H%�� ���;*�/"!����  
� ���������! �$"�%�"" ��0��"!����0�����* ���%������* �#%"!�/�<���"<. ���%/ K�"* �#%"-
!�/�<���"< 0���"'"�%���� $� ��%����"= � ��&& ;�%+�/%�� 0'%��"= � �"* /�0* !��"����* 
+�0$$ C2H3 " C3H3 �!���� /�0* %��!�� ��/���/%. �%�'��� !���/�! B3LYP /%�" �%!�� ;���-
�"� �%�*�H/��"� ����"����* 0+��� (�!. �%;�. 1), ��������, "#-#% ��%/���%���+� �$"�%�"� ���%-
������* �#%"!�/�<���"<. 	%�, /�� ������!��% 1 /%H� $�" "�$���#��%�"" /������� �"����+� 
;%#"�% 6-311++G(2d,2p) ��������"� /�� 0+��� �PO1C1H1 " �PO1C1C2 /���"+�" –19,3 " –19,9�. 


3�+�#=1/1��";1� #"#��((#"31. 2����/����� �%�'��� �% ������! 0����� ����"" 
(�!. �%;�. 1) $�/����/"�" ����/� [ 1, 4 ] � ��!, '�� ������!%6"����< ����%� ��&& �$��/���-
���� ���!%!", �;�%#��%���!" ��%>��"�! ����0+ ���#" C1O1, % �� ����0+ ���#" PO1. 2����/-
��� '%��"'�� "!��� *%�%���� /��<��< ���#" [ 5 ], '�� $�/����/"�" �����"� #�%'��"� K��"$�"'-
����" ���#" PO1 � �� ��"�"'����< ��'�� (
	), �%��'"�%���� �%!" $� ����"" AIM. G�" ���"'"-
�� /�� ������!���� ��&& #%��='��� � $��/��%* 0,06—0,11. ����"'���%� ��%������ ���#" 
$� ��%����"= � �/"�%���< $�"��/"� � �0>��������!0 ����0 ;%������ ��%>��"� ����0+ ���#" 
PO1 [ 10 ]. ��#0���%�� ��'"����"< [ 4, 5 ] " /%���� �%�'���� � ��'��%�"" � %�%�"#�! !"������-
����* �$������ [ 16 ] $��%#%�", '�� ���!�, �;�%#��%���� ��%>��"�! ����0+ ���#" C1O1, $��-
�;�%/%=� " /�� /�0+"* +�!���+�� O-%��"�!��"�����������%���. 

�# $����6"%����< ��"��< ��0������+� ��%>��"� ����0+ ���#" C1O1 (�!. �"�. 2) �"/��, '�� 
�%";���� 0���<'"��� ������!��� 1, 2 " 3, % �%�H� ������!�� 5 �%#/����� ��;����"!" K���-
+��"'���"!" ;%����%!" (�� ;���� 12,5 ��H/!���). �"#�"< ;%���� !�H/0 ������!��%!" 1 " 2 
(1,29 ��H/!���) ����������0�� #%������"= ���#" PO1 ���#�= C1H1 (�PO1C1H1 = 1,9�; �PO1C1C2 = 
= 120,1�). Z+� !�H�� �;{���"�� �����"������ ��%;�! ����"'���"! ���%��"�%�"�! !�H/0 ���-
���"����< +�0$$�< " %��!�! H1, �;�%/%=>"! !%��! �%#!���!. 2�" #%������"" ���#" PO1 
���#�= C1C2 (�PO1C1C2 = 7,3�) ��#�"�%�� ;%����, �%#/���=>"< ������!��� 2 " 3. G��� #�%'"-
������ ;����"< ;%���� (11,40 ��H/!���) ����'%�� ����"'����!0 ���%��"�%�"= !�H/0 �����-
�"����< +�0$$�< " !��"����< +�0$$�< C2H3, �0>�������� $�����%=>�< $� �%#!��%! %��! 
��/���/%. L%���� !�H/0 ������!��%!" 1 " 5 ����������0�� #%������"= ���#" PO1 ���#�= C1C3 
(�PO1C1C3 = 8,8�; �PO1C1C2 = –115,9�). G��� ��������� ;���� �����"< ;%���� (12,52 ��H/!���)  
 

 
 

 

���. 2. 2����6"%���%� ��"�%� 
��0������+� ��%>��"� ����0+ 
���#" C1O1 " #%�"�"!���" /"-
$�����+� !�!���% 	 " �%������-
+� 0+�% �PO1C1 �� ����"����+� 
0+�% �PO1C1C2. \��!���"'���"� 
$%�%!���� $�������= �$�"!"-
#"���%��, ���!� 0+�% �PO1C1C2 
(!���/ MP2full/6-311+G(2df ,p))  
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����'%�� ����"'����!0 �#%"!�/�<���"= ������"����< +�0$$� � !��"����< +�0$$�< C3H3. ��-
�����"< ;%���� !�H/0 ������!��%!" 3 " 5 (7,37 ��H/!���) ��0/�� �;{���"�� #%������"�! 
���#�<. � ����������0=>�! $���*�/��! �������"" ����"����� 0+�� /%���" �� 0� (;�"H%<�"< 
�PO1C1C3 = 35,1�). 

�'��"/��< �%���� ��%;"�"#%6"" ������!���� ��&& (�%� " ������!���� ��&& [ 9 ]) — 
/"$���-/"$������ �#%"!�/�<���"�. �"/�� (�!. �"�. 2), '�� "!����� �0>��������� �*�/���� !�-
H/0 $����6"%����< ��"��< ��0������+� ��%>��"� " #%�"�"!����= /"$�����+� !�!���% !���-
�0�� �� ����"����+� 0+�%. 2���H��"� !"�"!0!�� " !%��"!0!�� /�� ������!���� 1, 2 " 3 �% 
�;�"* ��"��* ;�"#�". 2�" K��! ������!��� 1, 2 " 3 �;�%/%=� !"�"!%����!", % $���*�/��� 
�������"� !%��"!%����!" /"$�����!" !�!���%!". G�� 0�%#��%�� �% #�%'"!���� ���%/% /"-
$���-/"$�����* �#%"!�/�<���"< � 0���<'"����� ������!���� ��&&. 	%�, $�"��H��"� $���"-
��$���H�� �%$�%������* /"$���< ���#�< PO2 " C1O1 (0+�� �O2PO1C1 ����� –30�) ��%;"�"#"�0�� 
������!��� 1, 2 " 3. �* /"$������ !�!���� $�"�"!%=� !"�"!%����� #�%'��"� (2,9—3 �; 
�!. �%;�. 1), �%� �%� $���;�%/%=>"< !�!��� ���#" PO2 '%��"'�� ��!$���"�0���� !�!����! 
���#" C1O1. � ������!��� 5 $�"��H��"� $���"��$���H�� �%$�%������* /"$���< ���#�< PO2  
" C1O1 #%!���� ���%;���� (�O2PO1C1 � –60�; /"$�����< !�!��� 3,3 �), '�� $�"��/"� � ��"H�-
�"= �+� 0���<'"����". �%";������ ��"H��"� 0���<'"����" $��"�*�/"� ;�%+�/%�� ���%��"�%-
�"= ���%$�%������* /"$���< ���#�< PO2 " C1O1 (0+�� �O2PO1C1 ;�"#�" � 180�) � ������!��%* 
4 " 6. �* /"$������ !�!���� /���"+%=� !%��"!%����* ���"'"� (;���� 5 �). 

��H�� �%�H� $��/$���H"��, '�� �$��/�����0= ���� � ��%;"�"#%6"" �%";���� 0���<'"��* 
������!���� 1, 2 " 3 "+�%�� %��!����< K�����. ���/���"�! �+� /�<���"�, �%� " /�� �%";���� 
0���<'"��+� ������!��% ��&& [ 9 ], /��H�% ;��� $��$��/"�0�������� ���#�< C1O1 " PF. 
��<���"������, �%�'�� !���/�! MP2full/6-311++G(3df ,3pd) (�!. �%;�. 1) /%�� /�� ������!���� 
1, 2 " 3 #�%'��"� �FPO1C1, �%���� 98,3, 87,3 " 91,6� ��������������. 2�" K��! /�� ������!���� 
4, 5 " 6 ���"'"�� �FPO1C1 ����%���=� –43,4, 63,4 " –57,7� ��������������, '�� /��H�� ����'%�� 
#�%'"������!0 ���%;���"= %��!����+� K�����%. �/�%�� *%�%������� /�� %��!����+� K�����% 
0����'��"� ���#" PO1 " 0/�"���"� ���#" PF /�� ������!���� 1, 2 " 3 $� ��%����"= � ������-
!��%!" 4, 5 " 6 �%�'��� �� ����"�" (�!. �%;�. 1). ��'"������� $� ����"" AIM #%��/� �% %��-
!%* O1, P " F (�%;�. 2) " ���"'"�� "�/����� �(�,��) /����%�"#%6"" K��������� /�� ;%���<��� 
0�%#%���* %��!�� (�� $��%#%��) �%�H� �� ��+�%�0=��� � /�<���"�! %��!����+� K�����%. G�" 
���"'"�� ��%#%�"�� $�%��"'���" ��"#!����!" /�� ���* ������!���� ", ��������������, �� 
$�/����/"�" �%�"'"� �H"/%�!�+� /�� %��!����+� K�����% �����% K���������< $�������" �� 
%��!% O1 � %��!%! P " F. 

�%��!���"! $��0'����� � �%!�%* ����"" AIM �����"������� K���+"" " #%��/� %��!��  
" +�0$$ %��!��, $��H/� ���+� ��*, $���H��"� ������* "#!������� $�" ������!%6"����* $���-
*�/%*. �;�%�"! ��"!%�"� �% �����"������� K���+"" 
E(i-C3H7) "#�$��$"����< +�0$$� /�� 
������!���� 2, 3 " 5 (�!. �%;�. 2). �"/��, '�� K�" ���"'"�� ;�"#�" � �����"������! K���+"�! 
������!���� (�!. �%;�. 1), �.�. �����"�����0= 0���<'"����� ������!���� 1, 2, 3 " 5, ���"'%=-
>"*�� ������ $���H��"�! +�0$$� i-C3H7 � ��#0���%�� ��%>��"� ����0+ ���#" C1O1, !�H�� 
�6��"�� $� ���"'"�%! �����"������< K���+"" K��< +�0$$�. 2�" K��! #�%'��"� �����"������* 
#%��/�� "#�$��$"����< +�0$$� �����"�". �������������� � ������!��%* ��&& �#%"!�/�<��-
�"� "#�$��$"����< +�0$$� � ���%����< '%���= !����0�� �� ��$����H/%=��� �0>��������! 
$�������! #%��/%.  

��H�� $��/$���H"��, '�� #�%'"������< ���%/ � ��%;"������� ������!���� 1, 2, 3 " 5 
����"� ����"'����� ���%��"�%�"� %��!�� "#�$��$"����< +�0$$� �� ;�"H%<�"* %��!�� ���%��-
��< '%��" !����0�� ��&&. �'��"/��, '�� /�� �%";���� 0���<'"��+� ������!��% 1 ��#!�H-
����� �%��+� ���%��"�%�"� !"�"!%���% � ���#" � !%��"!%����< 0/%��������= %��!�� "#�$��-
$"����< +�0$$�. &%��"'���" � ���%��"�%�"� �����'�� ������ %��! H1. 2���H"������< #%��/ 
�% %��!� H1 " K���+"� K��+� %��!% #%!���� $�������. 2� ��%����"= � ������!���! 3, /�� 
������+� ����"'���" #%��0/���� �#%"!�/�<���"� � 0'%��"�! %��!% H1, �+� #%��/ " K���+"� ��-
�� �% 0,023 %�. �/. " 30,5 ��H/!��� ��������������. G�� !�+�� ;� ��"/����������%�� � �%�"- 
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## ���'������� 2—6 ��&&  
(���������	�� ���'�����
 1)* 


E(}) 
q(}) ���! (+�0$$%) 
2 3 4 5 6 2 3 4 5 6 

C1 2,2 33,6 28,5 46,8 82,9 0,000 0,009 0,018 0,013 0,030 
H1 –18,7 –30,5 –46,9 –27,9 –23,2 –0,018 –0,023 –0,036 –0,021 –0,014 
C2 –17,0 –32,3 –7,2 –13,6 –13,4 –0,012 –0,025 –0,004 –0,009 –0,010 
H2 –3,4 19,5 7,9 4,8 –23,3 –0,005 0,026 0,007 0,012 –0,011 
H3 26,2 3,4 10,3 –0,9 10,4 0,028 0,005 0,012 –0,001 0,009 
H4 –0,4 2,7 –1,0 –0,2 3,7 –0,002 0,002 –0,002 –0,001 0,003 
C3 19,1 –2,2 15,7 –6,0 4,3 0,014 –0,002 0,010 –0,003 0,004 
H5 –5,9 –12,5 –14,4 14,9 6,3 –0,010 –0,018 –0,018 0,014 0,008 
H6 –1,7 29,4 8,0 1,5 –23,4 –0,001 0,038 0,009 0,010 –0,010 
H7 –2,1 –5,5 –1,3 –4,4 0,8 –0,001 –0,005 –0,001 –0,003 0,003 
O1 –2,2 –3,4 –16,6 –21,2 –29,9 0,002 –0,005 0,004 –0,009 –0,010 
O2 –4,2 –19,8 –5,6 –19,6 –13,4 –0,001 –0,004 0,010 0,001 0,008 
P –1,9 25,8 17,4 27,5 58,9 0,001 0,004 –0,001 0,002 0,003 
C4 0,3 –2,5 30,7 3,0 28,0 –0,001 0,000 0,011 0,002 0,013 
H8 1,7 –0,3 1,6 2,6 –2,7 0,001 0,000 0,000 0,002 –0,002 
H9 0,4 –1,2 –24,8 –5,5 –34,1 0,001 –0,001 –0,021 –0,004 –0,024 
H10 1,4 –0,6 3,0 –0,7 4,5 0,001 –0,001 0,002 –0,001 0,004 
F 8,0 1,1 6,5 10,4 –10,4 0,002 0,000 –0,002 –0,003 –0,003 

i-C3H7 –1,8 5,5 –0,2 14,9 25,2 –0,006 0,006 –0,006 0,011 0,011 
O2P(O1)(F)C4H3 3,5 –1,0 12,1 –3,5 1,0 0,006 –0,007 0,005 –0,010 –0,012 

 
 

 

* ����/ MP2full/6-311++G(3df ,3pd); 
E(�) � ��H/!���, 
q(�) � %�. �/. 
 
'"" ��0��"!����0�����< ��/���/��< ���#" C1H1…O2, ��#!�H����� �0>������%�"� ������< 
��!�'%�" /�� ��&& [ 17 ], ��&& " O-K�"�!��"�����������%�% [ 18 ], ��/% /�0+"* O-%��"�-
!��"�����������%���, ���='%� ��&& [ 3 ]. �/�%�� %�%�"# $� ����"" AIM $��%#%�, '�� /�� 
������!��% 1 ��&& (�%� " /�� �%";���� 0���<'"��+� ������!��% ��&&) ���#��%� 
	 !�H-
/0 %��!%!" H1 " O2 ���0����0��. ��!��"! ���0����"� " /�0+"* ���#���* 
	, ����'%=>"* ��-
�%������! �#%"!�/�<���"�!. 
��!� ��+�, +��!���"'���"� $%�%!���� ���#" H1…O2 �� �������-
���0=� ��/���/��< ���#": /�"�% (2,58 Å) �"�� ��!��+"! !����� �0!!� �%�-/��-�%%������* 
�%/"0��� %��!�� (2,62 Å [ 19 ]), �%$�%��������� ���#" !%�%� (0+�� C1H1O2 ���+� 102�), /�"�% 
���#" C1H1 �� "#!�������. 

2������ "#�$��$"����< +�0$$� $�" $���*�/� �� ������!��% 1 � ������!��0 2 $�"��/"�  
� #%!����< ��%;"�"#%6"" %��!�� H1 " C2 " ;�"#��< $� ���"'"�� /���%;"�"#%6"" %��!�� H3  
" C3. � "��+� ������!��� 1 " 2 ���%=��� ;�"#�"!" $� K���+"". �0>��������, '�� /�� ������-
!��% 2 �%�H� �� �%</��� ���#���� 
	, ����������0=>"� ���%������! �#%"!�/�<���"�!. 

2���*�/ �� ������!��% 1 � ������!��0 3 ��$����H/%���� #�%'"������! 0�"���"�! ��-
�%��"�%������+� �#%"!�/�<���"� %��!�� "#�$��$"����< +�0$$� � �� ;�"H%<�"! ���0H��"�!. 
�0>�������%� /���%;"�"#%6"� %��!�� C1, H2 " H6 �� ��!$���"�0���� ��%;"�"#%6"�< %��!�� 
H1, �2 " H5. � ��#0���%�� ������!�� 3 #%!���� !���� ��%;"���, '�! ������!��� 1 " 2  
(���!���� �% !"�"!%����< /"$�����< !�!���). ��!��"!, '�� ��$���+"'���"< %�%�"# �;�%�0-
H"� � ������!��� 3 
	 ���#" H6…O2. z�%'��"� K���������< $�������" 
 � K��< 
	 �"#�" 
(0,01 %�. �/.), ���"'"�� �%$�%�"%�% �2
 K���������< $�������" " $�������" he K���������< 
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K���+"" $���H"������, '�� 0�%#��%�� �% �'��� ��%;0= ��/���/�0= ���#�. 2�" K��! K��"$�"'-
����� � ���#" H6…O2 %��!%���� �����%, % �%������"� LRCP �� 
	 ���#" /� ����������0=>�< 
	 
6"��% C1C3H6O2PO1 !%��. ���"'"�� � ����%�"�" 0,9115 " 0,4776, % ���"'"�� LRCP 0,332  
" 0,421 Å /�� !���/�� MP2full/6-311+G(2df ,p) " MP2full/6-311++G(3df ,3pd) ��������������. G�� 
0�%#��%�� �% ����%;"������� 
	.  

z�%'"������ ;������ 0�"���"� �%��!%��"�%�!�+� ���%��"�%������+� �#%"!�/�<���"� "!�-
�� !���� /�� ������!��% 5. 2�" K��! �"���� $���%�"�0�� /���%;"�"#%6"� %��!% C1 " � �0>���-
����� !�����< ���$��" %��!% H5. 
��!� ��+�, � �%�'��%* $� ����"" AIM (!���/ MP2full/6-
311++G(3df ,3pd)) � ������!��� 5 �������% ����%;"���%� ���#��%� 
	, ����'%=>%� �'��� ��%-
;�!0 ���%������!0 �#%"!�/�<���"= C2H2…F. 

����0/�� �"/���, '�� /�� ������!���� 4 " 6 ���%/ � �����"�����0= ��%;"�������, $�!"!� 
"#�$��$"����< +�0$$�, ����"� �%�H� " !��"���%� +�0$$% C4H3. �������������� ��%;"������� 
������!���� 4 " 6 !�H�� �6��"�� $� ���"'"�%! �����"������< K���������< K���+"" �0!!� 
���%/�� "#�$��$"����< " !��"����< +�0$$ 
E(i-C3H7+C4H3). G�" ���"'"�� ����%�"�" 10,3  
" 20,9 ��H/!��� /�� ������!���� 4 " 6. ��" /������� ;�"#�" � �����"������! K���+"�! ���-
���!���� 4 " 6 (11,36 " 25,50 ��H/!��� ��������������; �!. �%;�. 1). ��!��"! �%�H�, '��  
� ������!��� 6 (� ���"'"� �� ������!��% 4) �������� ��" ����%;"����� ���#���� 
	. ��" 
����'%=� �'��� ��%;�! ���%������! �#%"!�/�<���"�! C3…F, H2…H9 " H6…H9. 

z%!��"!, '�� "��������< "���+�%����< *%�%����"��"��< ���%��"�%������* �#%"!�/�<��-
�"< $�" ��%>��"" ����0+ ���#" C1O1 !�H�� ��0H"�� #%�"�"!���� �%������+� 0+�% �PO1C1 �� 
����"����+� 0+�% �PO1C1C2 (�!. �"�. 2). ��% $�������� �'��� ;�"#��� �*�/���� � $����6"%����< 
��"��< ��0������+� ��%>��"� — $���H��"� !%��"!0!�� " !"�"!0!�� $�%��"'���" ���$%/%-
=�. �%";���� 0���<'"��! ������!��%! 1 " 2 ����'%=� �%"!����"� #�%'��"� �PO1C1: 119,9  
" 118,9� �������������� (�%"!������ ���%��"�%�"�). � !���� 0���<'"��! ������!��� 3 ���"-
'"�% �PO1C1 #%!���� ���� (123,7�). ��� �>� !���� 0���<'"��+� ������!��% 5 ���"'"�% �PO1C1 
/���"+%�� 126,6�. z%!��"!, '��, � ���"'"� �� %�%��+"'��< #%�"�"!���" /�� /"$�����+� !�-
!���%, ������!��0 5 ����'%�� ���%����< !"�"!0! (�!. �"�. 2). 
��!� ��+�, ��'���"�� $����-
��=��� !%��"!0!�, ����������0=>"� $���*�/��! �������"�!, ���/"��=>"! ������!��� 1  
" 5, % �%�H� 3 " 5. 

�1<#�>(!� /#/�(3! 1 <#�?+1@A�/#"31. ��� ������!���� ��&& 6������;�%#�� $�"-
���� #�%'��"� /"$�����* !�!�����, �%��'"�%���* !���/�! MP2full/6-311++G(3df ,3pd) 
(�!. �%;�. 1). G��� !���/ /%� �%"!����0= $�+�������� �%�'��% /"$�����* !�!����� $�����* 
������"����* ���/"���"< [ 10 ]. ��!��"!, '�� ;�"#�"� ���"'"�� /"$�����* !�!����� $��0-
'��� !���� ���0����!�"!" !���/%!" MP2full/6-311+G(3df ,2p) " MP2full/6-311+G(2df ,p). 
%�  
" /�� ��&& [ 9 ], !���/� MP2 " DFT(B3LYP) � ;%#"�%!" � �+�%�"'����! �%;���! $����"#%-
6"����* �0��6"< " ;�# �%;��% /"��0#��* �0��6"< �% ��H���* %��!%* (6-311G(d,p)  
" 6-31G(2df ,p)), �%� $�%�"��, �0>�������� #%�"H%=� /"$������ !�!���� (�!. �%;�. 1). �%$��-
�"�, ���='��"� /"��0#��* �0��6"< � ���"���"� ;%#"�� (6-31++G(d,p), 6-311++G(d,p)  
" 6-311++G(2d,2p)) $�"��/"� � #%!����!0 #%�����"= /"$�����* !�!�����. z%!��"!, '�� $��-
��/����� �%!" �%�'��� �% ������! 0����� ����"" $�/����/"�" ����/� [ 9 ] � ;�"#���" ���"-
'"� /"$�����* !�!����� �%";���� 0���<'"��* ������!���� O-%��"�!��"�����������%��� 
(2,9—3,1 �). 

�%�'�� $����"#0�!����< ��$�����" !���/�! B3LYP/aug-cc-pVDZ//MP2full/6-311+G(3df, 
2p), ����!��/��%���! � �%;��� [ 10 ]. �� /%� ���/0=>"� #�%'��"� /�� ������!���� 1, 2, 3, 4, 5 
" 6: 11,675, 11,683, 11,554, 11,675, 11,597 " 11,567 Å3 ��������������. 

	%�"! �;�%#�!, � �%����>�< �%;��� !���/%!" ������+� 0����� ����"" �������� ����� 
������!���� ��&& (������!�� 5 �$�����), �%</��� "* +��!���"'���"� $%�%!����, /"$���-
��� !�!���� " $����"#0�!���". 2�/����H/���, '�� ������!%6"����< ����%� ��&& �$��/�-
������ ���!%!", �;�%#��%���!" ��%>��"�! ����0+ ���#" C1O1. 2��%#%��, '�� ��%;"�"#%6"� 
������!���� �$��/������� �#%"!�/�<���"�! /"$���< ���#�< PO2 " C1O1, % �%�H� ����"'���"! 
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