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f f f f f

3(2,1) 2(1,1) 29002,55 0,09 28974,26 –0,03

3(3,1) 2(2,1) 29333,48 –0,13 29250,94 –0,01

4(1,3) 3(2,2) 28146,85 –0,08 27881,98 -0,02

4(2,3) 3(1,2) 28265,20 0,06 28057,48 0,02

4(2,2) 3(3,1) 32025,53 0,01 32106,51 0,00 32117,46 0,01 31396,31 –0,04

4(3,2) 3(2,1) 33368,70 0,00 32832,86 –0,02 32715,64 0,01 33223,30 0,01 33116,83 0,00

4(2,2) 3(1,2) 39114,39 –0,03 38786,79 0,04 38659,06 –0,01 38264,77 0,07

4(3,2) 3(2,2) 39240,10 0,03 38870,87 –0,04 38569,46 -0,07

5(2,3) 4(3,2) 38208,02 –0,01 37934,45 –0,05 37753,43 –0,06 37356,94 -0,03

5(3,3) 4(2,2) 38412,90 0,01 38001,39 0,02 38108,97 0,06 37882,28 0,03

5(3,2) 4(4,1) 41210,57 –0,01 41524,57 0,00 41578,12 –0,01 40217,12 0,06

5(4,2) 4(3,1) 43561,83 –0,01 42776,01 0,07 42603,98 –0,01 43439,79 0,03
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13 (2) 13 (5) 13 (4) 18 (1)

4999,948(2) 4916,123(9) 4897,933(3) 4982,294(6) 4969,724 (9)

4807,617(2) 4805,696(9) 4805,685(3) 4731,176(5) 4666,377(8)

2757,104(4) 2732,220(15) 2726,543(6) 2727,908(7) 2704,306(7)

I 101,07687(4) 102,8003(2) 103,1821(1) 101,4350(1) 101,6916(2)

I 105,12050(4) 105,1625(2) 105,1628(1) 106,8189(1) 108,3022(2)

I 183,3007(2) 184,9701(10) 185,3553(4) 185,2625(5) 186,8794(5)
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(rs) , b, (Å) 1,3-

O(1) C(2) O(3) C(4) C(5) C(6)

a 1,170(1) 0,0 1,170(1) 1,239(1) 0,0 1,239(1)

b 0,673(2) 1,298(1) 0,673(2) 0,664(2) 1,439(1) 0,664(2)

c 0,241(6) 0,222(7) 0,241(6) 0,221(7) 0,219(7) 0,221(7)

. , 19

(x) = 0,0015/x, .
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 ab initio ( , Å, , .),

 A, B, C ( ), b, c

 (D) 1,3-

rs
a r0

b c
B3PW91/

aug-cc-pVDZ

B3PW91/

6-31G(d, p)

B3LYP/

6-31G(2df, p)

MP4(SDQ)/

6-31G(d, p)

C(2)— (3) 1,405(5) 1,404(2) 1,393(25) 1,404 1,401 1,403 1,407

(3)— (4) 1,417(6) 1,426(1) 1,439(39) 1,424 1,421 1,422 1,428

(4)— (5) 1,527(4) 1,527(4) 1,528(13) 1,525 1,526 1,531 1,526

(1) (2) (3) 112,8(5) 112,9(3) 115(2,8) 113,0 113,2 113,1 112,9

(2) (3) (4) 110,6(3) 110,7(6) 110,9(1,5) 110,8 110,6 111,0 110,3

(3) (4) (5) 110,2(3) 110,1(6) 109,2 (8) 110,4 110,3 110,4 110,0

(4) (5) (6) 108,5(4) 108,6(2) 107,7(1,1) 108,9 108,5 108,6 108,6

55,6(8) 55,5(4) – 55,2 55,4 54,9 56,0

48,6(8) 48,8(3) – 47,9 48,5 48,0 49,5

4999,948(2) 5000,127 – 5002,120 5024,000 4998,190 5009,780

4807,617(2) 4807,780 – 4810,480 4818,960 4805,520 4807,210

2757,104(4) 2757,210 – 2754,700 2764,550 2750,690 2760,460

b
d 1,61(2) 1,60 1,55 1,45 1,78

c
d 1,29(1) 1,31 1,26 1,14 1,63
d 2,06(3) 2,07 2,00 1,84 2,41

a rs- rs- . 3.
b r0- strfit
[ 22 ].
c  [ 9 ].
d  [ 10 ].
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