
� � � � � � � 	 � � 
 	 � � � � � 
 � � � � 
2012. ��� 53, � 6 ����	
 – ��
��	
 �. 1084 – 1089

 

 

��
 539.193/194 

��������	��
� �
����, ���������	
� 
�������
 � ��
 ������
  
��������� �����- � ���-�������� 2,5-�������-1,3-������	� 

�.�. �������, �.�. ������, �.�. ����!��"# 

�������� ����
� ����
�� � 
	�������� �����
��� �������� ����	� ��� 
E-mail: mwsm@anrb.ru 
 
����
� !����!��� 28 ����	� 2011 �. � ��	����
� — 21 ��	�� 2012 �.
 

���������� ������������� ����!� 2,5-����!��-1,3-��������. " ����!�� ����!�#�$���-
���� ���%�!��&��� ����'��� �- � �-!���� �	���- � ���-�(������ �����)��. *� +����-
�����!��&��� 0��!�!�� ����'���� ��0������ (��0���6 ���%�!��&��' ���!�6���'  
� ����!�0��' ����!��! $��!��7�8��;� ����8���6 �(������. ���������� �����&��� 
�����!�. "�������� ����!���-'���0����� ���0�!� ��!���� #)��$������ ���!���!� 
B3PW91/aug-cc-pVDZ. ��()�&!�!� ���0�!�� �����!������ � +���������!��&���� ���-
����. *�������� ��������� ����������� ;����!��� 1,3-��������, 2-��!��-, 5-��!��-  
� 2,5-����!��-1,3-���������. ��!��������, 0!� �����&��� (���%���� �������! � �(��-
����< ;����!��� ���&$�. 
 
� � $ % � � & �  ' � ( � �: �	���- � ���-�(����� 2,5-����!��-1,3-�������, ����������-
��� ����!�, ���#����$�6, �����&��� �����!, ����!���-'���0����� ���0�!�. 

 
=�!���$����0����� ��;���0����� ���������6 >����� �������!������ � �������, �����&-

()<!�6 � ����$��� � '���0����� �����>������!�. ��� �;��<! ��8�)< ���& � 7����;�0����' 
���$����', 6��6<!�6 �!�)�!)����� ��������!��� �)��������' �����! � �!�������, ������-
�6<! �' �!������, ���#����$������ ������%���6, 7��'���0���)< ��!�����!&. ������ �( 
�����!���!���� ������ >��!�0�����' ����%����' ;�!���$����0����' ���������� 6��6<!�6 
1,3-��������. � !�0�� (����6 �!����'���� ��� ���6��6<! �6� ��!������' ���7�����!�� 
�!�����6, �7����<! ���������� ����!�0���� ����(��' �����!� [ 1—4 ]. 1,3-�������� 6��6<!�6 
�7?��!�� +���������!��&��' � !����!�0����' ������������ )8� ���;� ��!. " ��������� ;��� 
��)7������� �6� ��7�! [ 5—7 ] �� �()0���< 1,3-��������� ab initio � DFT ����!���-'���0�-
����� ��!����� ��(��0��;� )����6. ������ +���������!��&��' ��7�! �� �()0���< �!�����6  
� ���#����$�����' �����!� +!�' ���������� � ;�(���� #�(� ��������� ����. " 0��!���!�, 
(��0�!��&��� ��!���� �����!���6�! �()0���� ���6��6 (����!�!����, �������������' �� ����-
��!�) ���&$�, �� �!�)�!)�) � �������) ���#����$�����' ����'���� �����)�.  


�� � ��6 ���;�' ����%����' >��!�0�����' ;�!���$����� #���� 
	���� ���!��!�!�)�! 
���7���� +���;�!�0���� ��;�����) ���#�����) 1,3-��������. *������������ (����!�!���� �� 
������!�) $���� �� �(���6�! ������ ��!)�$��, � ���� (����!�!��� �������;�<!�6 �� �!��>�-
��< � $���) �����)%��!����� � +���!�����&��� ����8����. ��6 �6�� ��!��(���%����' 1,3-
��������� +!� 7��� ���!���8���� +���������!��&�� ��!���� ������������� ����!�������� 
[ 8—13 ]. ���!�6%�6 ��7�!� ����6%��� �����() ������������;� ����!�� � ����!���-'���0�-
���� ���0�!�� 2,5-����!��-1,3-�������� (I) � 6��6�!�6 ������8����� $���� ��7�! ��!���� �� 
�()0���< �!�7��&��' ���#������� (���%����' 1,3-���������. �����)�� I ��!���� �����-
�������� ����!�������� �()0��� �������. 
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"��%�!��&��� ����!� I ���������� � �����(��� 0��!�! 10—40 ==$ �� ������������� 
����!����!�� �� >!��������� ���)�6$��� ��� �������� ����� ������)���;� ��%��!�� 0,1—
1 *� � !������!)�� ��;��%�<%�� 60���� � –50 ��. *�;��>���!& �(������6 0��!�! ����!���&-
��' ����� ��;��%���6 �� �����>��! 0,05 �=$. �����&��� ���0�! ���%�!��&��;� ����!�� ��-
���)�� �������� � �����&(������� ����!� ���;���� PROSPE [ 14 ] �� (��0���6� ���%�!��&-
��' ���!�6���' � ��������! �����&��;� �����!�, ���)0����' ��� ��!���(�$�� ;����!��� 
�����)�� ��!���� #)��$������ ���!���!� B3PW91/aug-cc-pVDZ. ������ ��0�!���� ��!��/7�-
(�� '���>� �������(����! ��()�&!�!� ������������;� +���������!� �6�� ������������' ���� 
1,3-��������� [ 8—13 ]. 

���0�! +���;�� =�77�� ��!����� B3PW91/aug-cc-pVDZ � MP2/aug-cc-pVDZ ��� !������-
!)�� 75 �C � �!���#����� �������� ()�����6 ���!�(� ��%��!��) ����(��, 0!� �	���-�(���� 
�!�7��&��� ���-#���� ���!��!�!����� �� 1,26 ��� �� 0,56 ����/���&, +!� ���!��!�!�)�! ���!-
��>���< �(������ � ����� 86,2:13,8 ��� 69,3:30,7. *���������� ���� +���������!��&��� 
�$���� �!����!��&��' ��!��������!�� ����!���&��' ����� ��;��%���6 ��<! ���!��>���� 
70:30 � ���&() �	���-�(�����. 

����!�� �7��' �(������ ���6��6<! 0��!�, '����!����� ��6 ���;�� ������!��0��' ��!6-
�)!�' ���0��� (����0�!����� ��!���� B3PW91/aug-cc-pVDZ ������!�� ������!��� � –0,836 
� –0,778 ���!��!�!�����) � '����!������ ���7�����!6��: ;�)�������� ����� � ������, ��6�-
����� K-�)7��!��, ���&��� +##��! Q!����. ��);�� ���7�����!&< ����!�� 6��6�!�6 �;� ����-
��6 ����%�����!&, 0!� ��6(��� ��� � �)%��!�������� ��)' �(������' #���, !�� � � ����0��� 
��(��0��!�!��' ����7���� �����)��, ������6%�' � ��6�����< �� ���%�!��&��� ����!�� ��-
��7�!��&��' ��!����!��, �������8��<%�' ��8��� ���%�!��&��� ����'�� �������;� ���!�6-
��6. 


�� � �8������&, 7���� ��!�������� ����!���&��� ����� ��;��%���6 I ���(����& 7��(-
���� � ���0�!���) ����!�) �	���-�(����� �����)�� K2�5�. ����!� ����� �������!�������;� 
���-�(����� K2�5a 7�� �7���)8�� !��&�� ����� !%�!��&��' �������, ������&�) �;� ���%�-
!��&��� ����'��� ����� ��!������� � �������8��� ������ �! ���0�!��' (��0����. *������-
0��&�)< ����!�#���$�< ���%�!��&��' ����'���� ��������� � �����&(������� +##��!����;� 
� !���' ��)0�6' ��!��� �����0��!�!��;�-������������;� ������;� ��(������. " !�7�. 1 �����-
���� +���������!��&��� (��0���6 0��!�! ���%�!��&��' ����'���� �- � �-!���� �	���- � ���-
�(������ I, ����!�#�$��������� � ������������� ����!�� � ���<0����� � �7��!�)< (���0). 

�7��!�)< ����!���&�)< (���0) ��>��� � �����&(������� ����������;� ;����&!������ 
��!���� ���(�8��!��;� ������!��0��;� ���0�� � ����!�0��� ���7��8���� $��!��7�8��;� 
����8���6 (� — ���)�$�6, I r — �����!�������) [ 15 ]: 

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 — ���%�!��&��� ���!�6����; �J, �JK, �K, 	J, 	K — ����!�0��� ����!��!� $��!��-
7�8��;� ����8���6; Pg — ��������!� );����;� �����!� ����& ;�����' ���� ����$��; g = Z, X, 
Y. " ��)0�� ���-�(����� ���������� !��&�� 0�!��� �( �6!� ����!�0��� ����!��!� $��!��7�8-
��;� ����8���6. \��!��7�8��6 ����!��!� 	J ���� �� ��������< � ��);��� � ���'� �������6�!-
�6 �� ����!�#�$���������) ��7��) ����'����, � ��6(� � +!�� ��� 7��� ����6!� ������ �)�<. 
" !�7�. 2 ������� ���)0����� ����!�������0����� ����!��!� �(������ �����)��. 	�� 8� ��6 
��������6 ��������� ���0�!��� (��0���6 ������!��� �(������ �����)��. 

��6 ����������6 +���!��0����;� �����&��;� �����!� �(������ �����)�� �(������ ����-
;� ��������! Q!���� ����'���� 4(2,3) 
 3(2,2), 4(2,2) 
 3(2,1) ��6 �	���-�(����� � 6(3,3) 
 

 5(2,3), 5(3,3) 
 4(2,3) ��6 ���-�(����� ��� ��(��' (��0���6' >!��������;� ����68���6 
(!�7�. 3). ���0�!� +##��!� Q!���� ��������� � ���7��8���� ��!��� ��(�)%���6 �!���;� ��-
�6��� =������ � "��&���� [ 16 ]. �����&��� �����! �����)�� OCS (� = 0,71521 � [ 17 ]) 7�� 
�����&(���� � ��0��!�� �!�����!� ��� ����7����� ��;��%�<%�� 60����.  
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	 � 7 � � $ �  1  

����������	�����"� �	�#����
�"� !�	�$��" 2,5-�������-1,3-���
���� (�=$) 

J�K ��,K ��
JK�,K� f+ �f J�K ��,K ��
JK�,K� f+ �f J�K ��,K ��
JK�,K� f+ �f 

�	���-�(���� 
22,1
11,1 15065,55 –0,03 154,11
145,9 13084,24 0,01 402,38
393,36 35695,93 –0,13 
22,0
11,0 14807,60 –0,02 173,15
173,14 12338,27 0,04 403,38
394,36 35689,37 0,13 
41,3
30,3 15204,81 0,04 175,12
166,10 11247,90 –0,00 4011,30
3912,28 36202,54 0,01 
42,3
32,2 10560,07 0,03 184,15
183,15 11218,69 –0,04 428,35
427,35 13597,75 –0,01 
42,2
32,1 10732,81 –0,08 206,15
197,13 12663,42 0,03 4416,29
4317,27 12678,77 –0,01 
42,3
43,1 16130,90 –0,01 200,20
202,19 35498,86 –0,04 4416,28
4317,26 12678,77 –0,01 
50,5
40,4 12883,20 0,01 201,20
201,19 35407,61 0,01 466,40
458,37 35767,66 0,01 
51,4
41,3 13821,14 –0,10 223,20
221,21 35189,63 0,00 488,40
 89,40 13398,46 0,01 
53,3
52,3 15624,11 –0,05 224,18
224,19 14021,46 0,03 5022,29
4923,27 10616,45 –0,02 
62,5
52,4 15781,24 –0,01 226,16
225,18 34659,76 0,01 5022,28
4923,26 10616,45 –0,02 
63,4
53,3 15939,40 0,06 244,21
242,22 35051,31 0,03 5110,41
5110,42 14513,66 –0,13 
63,3
53,2 15978,44 –0,08 244,20
245,20 12430,33 0,04 537,46
529,43 36319,16 –0,04 
63,4
62,4 15230,34 –0,06 265,22
265,21 12395,94 0,02 5310,43
5311,43 38501,46 –0,00 
63,3
62,5 16436,09 0,02 275,23
273,24 37473,52 0,01 5410,45
549,45 13000,54 0,01 
72,5
71,7 15620,16 0,01 276,21
267,19 36871,04 –0,04 6629,38
6530,36 12682,23 0,02 
91,8
82,6 16089,55 0,07 294,25
294,26 35696,17 –0,04 6629,37
6530,35 12682,23 0,02 
100,10
91,8 12505,68 0,03 3014,17
2915,15 12947,77 0,03 6826,43
6727,41 12834,17 –0,02 
112,9
113,9 10710,61 –0,00 3014,16
2915,14 12947,77 0,03 6826,42
6727,40 12834,17 –0,02 
132,11
122,10 35794,76 0,05 304,26
304,27 38486,87 –0,02 7112,59
7113,59 13991,34 –0,03 
133,10
123,9 35784,51 0,09 335,29
335,28 35845,41 0,03 7714,64
7713,64 13114,94 0,01 
154,12
145,10 11674,20 –0,04 366,30
367,30 13544,49 0,00 7815,64
7814,64 32740,73 –0,01 

���-�(���� 
43,2
32,2 22261,06 –0,01 110,11
100,10 32814,18 0,02 339,24
338,26 30898,13 0,06 
43,1
32,1 22166,54 –0,03 121,12
111,11 35708,43 0,07 3510,26
359,26 31067,14 –0,05 
53,3
42,3 25487,13 0,06 120,12
110,11 35725,91 –0,02 4011,30
4010,30 33228,63 –0,02 
53,2
42,2 25218,71 0,05 164,13
155,11 33639,73 0,05 4011,29
4010,31 36761,75 –0,00 
52,4
42,3 15703,76 –0,11 196,14
187,12 36344,48 0,03 4010,30
409,32 36346,29 –0,09 
52,3
42,2 16075,88 –0,05 196,13
187,11 36709,98 –0,07 4111,31
4110,31 31691,70 –0,02 
51,5
41,4 15093,16 –0,10 197,13
196,13 23690,74 –0,05 4111,30
4110,32 36869,30 0,03 
63,3
52,3 28190,04 0,02 207,14
206,14 23268,88 –0,02 4412,33
4411,33 36668,48 0,04 
81,8
71,7 23983,96 0,05 227,15
226,17 23932,54 0,04 5013,38
5012,38 36892,71 –0,03 
80,8
70,7 24105,67 –0,05 278,19
277,21 27272,25 0,02 5113,39
5112,39 34767,50 0,01 
105,6
104,6 16923,21 –0,01 288,21
287,21 23031,11 –0,11 5614,43
5613,43 35954,16 0,07 
115,7
114,7 16709,92 –0,02 288,20
287,22 27478,89 0,07 6215,48
6214,48 33799,36 0,06 
115,6
114,8 17043,31 0,05 319,22
318,24 30463,33 0,08 6616,51
6615,51 37634,31 –0,01 
111,11
101,10 32784,36 0,00 3210,23
329,23 33484,38 –0,07 6716,52
6715,52 34215,99 –0,06 

 
 

 

_���& �f — ��(���!& +���������!��&��' � ���0�!��' 0��!�!. 
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	 � 7 � � $ �  2  
%
�!�	�������
�"� � 	������"� (B3PW91/aug-cc-pVDZ) !�	����	" �	���- � ���-�����	�� I 

�	���-�(���� ���-�(���� 
*�����!� 

`���������! ���0�! `���������! ���0�! 

�, �=$ 4535,3424(16)* 4539,0641 3497,0971(26) 3530,8854 
&, �=$ 1459,56619(52) 1455,9770 1690,4651(14) 1671,3212 
�, �=$ 1183,89408(43) 1180,8850 1459,5418(14) 1439,2697 
�J, �=$       0,04684(16)         0,04618      0,1991(30)    0,201 
�JK, �=$     0,0791(11)       0,0774    –0,4517(43)  –0,516 
�K, �=$       0,78262(98)         0,77600    1,291(50)    1,472 
	J, �=$         0,009270(33)           0,009155 0        –0,000787 
	K, �=$     0,1215(11)       0,1206    –0,0607(33)    –0,0564 
��, �         1,50(1)   1,48       1,03(1)  1,01 
��, �         1,03(1)   0,98   1,35(33)  1,38 
�, �         1,82(1)   1,78   1,70(26)  1,71 
N** 63 — 42 — 

, �=$***         0,045 —       0,058 — 

 
 

 

    * " ���7��' ��������� �!�����!��� �!�������6 � �����$�' ��������' (��0�%�' $�#�. 
  ** e���� �(�������' 0��!�! ����'����. 
*** ������������!�0��� �!�������� 0��!�!. 
 

	 � 7 � � $ �  3  
�����
���" ����	���� '���
�� (��	
� �	�#����
�"$ !�	�$���� �����	�� I 

*���'�� V* ) �f+** 	�f *** *���'�� V  ) �f+
 	�f  

�	���-�(���� ���-�(���� 
210,0 0 –2,79 0,01 360 1 6,17 –0,08 
250,0 0 –3,96 –0,01 410 1 7,99 0,06 
290,0 0 –5,27 0,02 160 2 5,29 0,08 
60,0 1 2,17 0,00 180 2 6,53 0,04 
80,0 1 3,68 –0,10 225 2 9,64 –0,11 

42,3
32,2 

110,0 1 6,84 0,00 

63,3
52,3 

    
400,0 0 2,04 0,02 100 1 –2,93 0,06 
450,0 0 2,58 0,03 120 1 –4,08 0,04 
540,0 0 3,67 0,02 130 1 –4,72 0,01 

42,2
32,1 

100,0 1 –6,21 –0,04 

53,3
42,3 

160 1 –6,82 –0,13 
 

 

 

    * ����68���� ;�����!��� Q!���� � "��&!�'. 
  ** `���������!��&��� (��0���� ����;� >!��������� ��������!� � �=$. 
*** ��(���!& ��8�) +���������!��&��� � ��0�������� (��0���6�� ����;� >!��������� ��������!�  
� �=$. 
 

" !�7�. 2 ��������� ��������� (��0���6 ��)' ��������! ��, �� � ������ �����&��� ��-
���!� � �7��' �(������ �����)��. 
�������!� �b ����6!� ������ �)�< �� ���7��8���6� 
�����!���. 

*����� �����&��� �����!� �	���- (1,82 �) � ���- (1,70 �) �(������ I �����!����� � +��-
�������!��&���� (��0���6�� �����&��' �����!�� 1,3-�������� II (2,06 �) [ 8 ], 2-��!��-1,3-
�������� III (1,84 �) [ 10 ] � 5-��!��-1,3-�������� IV (2,08 �) [ 11 ]. 
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	 � 7 � � $ �  4  
�	������� 	������"$ ������	����
�$ !�	����	�� ���������+ I, II, III � IV  

(����" �����+ � Å, ���" � ;���.) 

*�����!� I �	��� I ��� II III IV *�����!� I �	��� I ��� II III IV 

C(2)—O(1,3) 1,411 1,411 1,404 1,411 1,403 O(3)C(4)C(5) 111,3 111,1 110,4 110,6 111,1
O(1,3)—C(6,4) 1,421 1,423 1,424 1,423 1,422 C(4)C(5)C(6) 107,7 107,0 108,9 108,7 107,9
C(4,6)—C(5) 1,527 1,531 1,524 1,524 1,528 �*   54,2   54,5   55,2   54,4   55,1
C(2)—C(7) 1,508 1,508 — 1,508 — �**   47,3   48,1   48,0   47,8   47,4
C(5)—C(8) 1,524 1,527 — — 1,524 C(2)—Hax 1,112 1,112 1,111 1,112 1,111
O(1)�O(3) 2,334 2,333 2,341 2,337 2,338 C(2)—Heq — — 1,095 — 1,095
C(4)�C(6) 2,465 2,462 2,481 2,476 2,470 C(4,6)—Hax 1,109 1,107 1,108 1,107 1,109
C(2)�C(5) 2,815 2,820 2,778 2,799 2,794 C(4,6)—Heq 1,098 1,098 1,097 1,097 1,098
O(1)C(2)O(3) 111,6 111,6 113,0 111,8 112,9 C(5)—Hax 1,101 — 1,099 1,099 1,101
C(2)O(3)C(4) 111,5 111,3 110,8 111,5 110,8 C(5)—Heq — 1,103 1,100 1,100 — 

 
 

 

  * �;�� ��8�) �������!6�� �(1)�(2)�(3) � �(1)�(6)�(4)�(3). 
** �;�� ��8�) �������!6�� �(4)�(5)�(6) � �(1)�(6)�(4)�(3). 

�������������� 
�������
 � �)�*+��	�� 


�� )8� 7��� )���6�)!� ��>�, �����&()���� ��0�!���� ��!��/7�(�� (B3PW91/aug-cc-
pVDZ) '���>� �������(����! ��()�&!�!� ������������;� +���������!� �6�� ������������' 
���� 1,3-��������� [ 8—13 ]. 	��, �!�������6 ��)!��$����0����' ���� ��6(�� �� �����>��! 
0,004 Å (<0,3 %) [ 8, 10, 12 ], (� ����<0����� ��6(� O(3)—C(4), ��6 ��!���� ���7��&>�� �!���-
����� ���!�;��!�6 � 5-��!��-1,3-�������� [ 12 ] � ���!���6�! 0,017 Å (1,2 %). ��6 ��)!��$����-
0����' );��� ��(��0�� �� �����>��! 1� (<2 %) [ 8, 10, 12 ]. �!�������6 (��0���� ���%�!��&��' 
���!�6���' — �� 7���� 5 �=$ (<0,25 %), �����&��' �����!�� — 0,03 � (<2,6 %) [ 8—13 ]. 
��������� ����0�!����' +!�� ��!���� ;����!��0����' ������!��� �����)� ��(���6�! ����0�-
�!����� �$���!& '����!�� �!�)�!)���' �(������� � �6�) I, II, III � IV (!�7�. 4). 

_���%���� �������� �� �!���� ����8���� ��!��&��� ;�)���� ���&��� ���;� ���6�! �� 
�$�!��&��� #��;���! O(1)C(2)O(3) [ 10 ], � (���%���� � �6!�� ����8���� — �� ���#�!�0����� 
#��;���! C(4)C(5)C(6) ����������;� $���� [ 12 ]. " �����)�� I (��. ���)���) ����)!�!�)<! ��-
���������� �7� (����!�!��6, ��+!��) �(������6 �����'��6! � � !��, � � ��);�� #��;���!�'.  
" �!��0�� �! 4,4-����!��-1,3-�������� [ 13 ], (���%���6 � ����8���6' 2 � 5 �� ����8�<! ����-
���!� $���� O(1)C(6)C(4)O(3) � !���� �7��(�� ��'���6�!�6 �����!��6 ����������;� ���&$�.  
" I )���%�<!�6 �$�!��&��� � ���#�!�0����� #��;���!�, 0!� ����� �( )���&>���6 );��� � � �. 
��8�!����� ����!�6��6 O(1)�O(3) � C(4)�C(6) �����%�<!�6, � C(2)�C(5) — )����0���<!-
�6, )���&>�<!�6 �����!��� );�� � )����6<!�6 �����!��� ��6(� ��� C(2) � C(5). 
�� � �� ���' 
�()0����' ��������' ��6(� C—O � �$�!��&��� #��;���!� ����0� ��6(�� C—O � �������!� 
$����. �(������6 � ;����!��� #��;���!�� $���� �7)�������� ����8�!��&��� ���)�!����� 
 

+##��!�� (+I) �����&��' (����-
!�!����, 0!� �������! � �������-
���������< (��6��� �� C(2), C(5) 
� 7��8��>�' � ��� �!���' 
(!�7�. 5).  

����)�! �7��!�!& �������� 
�� !�, 0!� ��6(� �(2)—Hax � ����-
�)��' II, IV � �(4,6)—Hax � ����- 
 

�(����� 2,5-����!��-1,3-�������� 
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	 � 7 � � $ �  5  
���!	�������� ��	���� (!� )����
���) �� ��/��"$ �����$ I, II, III � IV 

�!�� I �	��� I ��� II III IV �!�� I �	��� I ��� II III IV 

O(1,3) –0,681 –0,636 –0,551 –0,682 –0,570 C5 –0,506 –0,561 0,566 0,446 –0,533
C2   1,118   1,287   1,046   1,276   0,928 C7   0,308   0,298 — 0,290 — 
C(4,6)   1,379   1,287   0,866   0,953   1,263 C8   0,665   0,656 — —   0,852

 
�)��' I, II, III � IV )������� �� ��������< � ���!��!�!�)<%��� +���!�����&���� ��6(6�� 
�—Heq, � ��6(� �(5)—Hax � �(5)—Heq � II, III ����!�0���� �����, 0!� ��8�� �7?6���!& 7����-
��� �!����+���!�����' �(��������!��� ��(��0��;� !��� [ 18, 19 ]. 

����/��	�� 

���������� ���%�!��&��� ����!� �7��($� 2,5-����!��-1,3-�������� � �������� ����7�-
!��&��� ���!�6���. ���������� ���%�!��&��� ������!�� � �����&��� �����!� ���7���� )�-
!��0���' ���#������� �	���- � ���-�(������ �����)��. ��!��������, 0!� � �	���-�(����� 
7���� �!�7���� ���#����� ��+���!�����&��;� 
	���� K2�5�, � � ���-�(����� — ���#����� 
K2�5a. �( �����!������6 +���������!��&��' � ���0�!��' ������!��� �(������ �����)�� ���-
�)�!, 0!� ����������� ��0�!���� ��!��/7�(�� '���>� �������(����! ���%�!��&��� ������!�� 
�	���-�(����� (���'�8����� ���!���6�! �� 7���� 0,3 %) � ������&�� ')8� — ���-�(����� (���-
'�8����� ����� 1,4 %).  

"������� ������!��&��� �����( ����������' ;����!��0����' ������!��� I �	���, I ���, 
II, III � IV � �����' ��!��� B3PW91/aug-cc-pVDZ. "�6����� ���6��� �����&��;� (���%���6 
�� �!���� � �6!�� ����8���6' �� ;����!��0����� ������!�� ��!��� �����)��. "� ���' �����-
�������' �����)��' ��7�<���!�6 �!����+���!������ �(��������!��� ����'����68���6.  

 
��7�!� ��������� ��� #��������� ������8�� ���������;� #���� #)������!��&��' ��-

���������� (�����! K 08-03-97021). 
�7��:;  <��=�����> 
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