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B. B. Ky3snenos, C. A. Bouxop

AHAJIN3 KOHOOPMAINUVOHHOIC COCTABA
5-HUTPO-1,3,2-TMOKCABOPVHAHOB

C nomougpwo smrupuueckoro (MM2) u nmomysmnupuueckux (AM1, MNDO,
MINDO/3) MeTOROB HPOBEREH PACYET JHEPTMM C HONHOM ONTHMHUIAMMEN IeOMETPHU
MOJIEKYJ S-HuTpo-1,3,2-1M0KCcaGOPUHAHOB, @ TAKIKE MOJENbHBIX S-HUTPO-1,3-1uokca-
HOB, 4-HUTPOGOPMEAHA M HMTPOIMKIIOTEKCAHA. Y13 COMOCTABIEHMUS SKCIEPUMEHTATHHBIX
u pacuerasix KCCB, a Takxe JaHHbIX SHEPIUM CAEHYET, 9TO IS UMKIMIeCKuX GOPHBIX
3¢bUpOB XapaKTEPHA IPEUMYIIECTBEHHA S KOH(DOpMATIUSs COMDBI C AKCHATTBHOM HUTPOTPYTE-
II0¥, IePICHAMKYASPHON ITIOCKOCTH CUMMETPHM MOJCKYIIbL.

DJIEKTPOEOAKIEOTOPHEIN XapaKTep TPUrOHAILHOTC aToMa Gopa mpenonpexne-
JISET YACTAYHO IBOMHYI0 TpHpORY cBa3ed B—O, BoiencTBue UEro MOJIECKYJIBI
GONBITMHCTEE INECTHWICHHHX NWKIAYECKHX OOpHBIX 3(QupoB HpebBBAOT
B xoudopManmio cobl WM B PABHOBECHM MEXnHy wmHBeproMepamu codsr [l ].
Pamee [2, 3] 6mimo mokasaHO, uTO miIg 2,5-mmankmr-l1,3,2-nuoxcaGopwHAHOB
xapaxTepHa coda C 5KBaTOpuAIbHEM 3aMmectureaem y aroma C(5). B To Xxe ppems
mamase IMP [2], a taxxe maumombHEX [4] ¥ pEHTrEHOCTPYKTYPHBIX [3]
W3MEpEHM ONHO3HAWHO VKA3HBAKT HA MPEUMYHIECTBEHHO 4dKCHATIBHYIO
OPHEHTAIAIO HATPOIPYOIE B JS-HmTpo-1,3,2-mmokcaGopmnanax. Hacrogmas
pabora MOCBAMICHA A4HAIN3Y KOH(OPMANMOHHOTO COCTABA MOJEKYJI ISTHX
COENWHEHNM W CTaBWUT [EJHI0 PACYET SHEPIUMW ¥ IPOCTDAHCTBEHHOIO CTPOCHHMS
BO3MOXHEX KomH(opMmepos wHmTposdupor (I, II), a Takxe MOEENBHBIX
5-mmtpo-1,3~-mmokcasos (111, IV), 4-mwrpobopurana (V) m HUTPOIUKIOTEKCaHA
(VI) meromamm Monexkyngpeonm mexammkum MM2 [6] uw CCII MO JKAO
B mapamerpmsammm AM1 [7, 81, MNDO [9, 10], MINDO/3 [11} u, mns
OEEJEYECKoro kapbonara IV, PM3 [12] ¢ moaHO% OOTHMA3ANHAEH TEOMETPHM.

o
N
O,N— X ozN—Dr
o

X = B-H (I), B-CH, (II), CH, (IIT), C=0 (IV);
Y = B-H (V), CH, (VI)

B pesyaprare IS MOJEKYN IMKIM4eckux Oopubix adumpos I m II Ha
TIOBEPXHOCTY MOTEHIMANBHON SHEPray OOHAPYXEH DIJf MUHUMYMOB, OTBEUYAIO-
mux xoacopmepam copn (C), momykpecna (IIK), 1,4- u 2,5-remer-(1,4- m
2,5-T) ¢ skBaropmaabHOX (€) ¥ aKCHaabHOU (a) OpueHTAnmmed HETPOrPYILIH.
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C yueroM Bo3MOXBOCTY Bpamenust rpynrnsl NO2 OTHOCHTENBHO TeTEPONTK IR -
YECKOrO KOMBIA Y#CIO TakKux (opM yHBauBaeTcs 34 CUET KABOHWUECKHX
poramepos ¢ Gmccextpansuoi (B) w oproromamsroi (O) — IEpUEHIEKYISIPHO
ILTOCKOCTH CAMMETDPUH MOJIEKYJIb — OPMEHTAIAEH 3aMECTHTENS.
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B pamkax MM2, AMI » MNDO sce dhopmbi, KpoMe Codbl, TOJXYUEHH MpH
YCIOBMA (DUKCANH TOPCHOHHBIX VIVIOB C*OBO u C60BO; OTCYTCTBHE DTOM
OpOIENYPH TPUBORKNT K W3OMEPH3ANMM OTMEUEHHBIX KOH(OPMEPOB B cOdy.
B xome musummzanus 8 upubmexenma MINDO/3 dopma Cab (sdmp II) takxe
BEIEsieHa Onaronaps (ukcammy TOPCHOHHBIX VIVIOB B TETEPOATOMHOM YACTH
KOJbIa; ¢ Apyro# cropousl, koHGopMepn Cab, I1Ka0, 1,4-T u 2,5-T (adup D,
a rakxe kpecno KaB m KaQO (Gopmman V) maxe upm 9THX OrpaEducHUSX
IPEBPAAIOTCI B CAMMETPAYHYE) BAHHY.

OrsocurensHele suepruu komdopmepos sdupos I, II m momemsHBIX
coemuuenvit [11—VI npencrasnens B8 tabm. 1. HeTpymHo BHmeTs, 4TO JUIL
MOJIEKYJI C SKBATOPHATBHOM OPHEHTANEN HUTPOrpy Ik Gotee crabuwies poraMep
B; B ciyuae akcmanmpHEIX (bopM OTHOCHTEAbHAS yCTOMUumBOCTH poramepos O u B
3aBUCHT OT MeToAa pacuera. [ 1,3,2-muokcabopuHaHOB HAKOOIEE CTAOMIBHEIM
KoH(popMepoM sgeagerca coda. B pamrax meroma MM2 raBHBIH MUHUMYM
cooteercrayer dopme Ceb; B mpmbmmxenma AM1 — komdopmepy CaO, a mo
sepcusv MNDO w MINDO/3 ~— dopme Cab (adup II). B menom crabmipaocTs
koudopMmepos yOsBaeT B paxy: C > IIK > 1,4-T > 2,5-T. Gopmer IIKe (MM2) u
IKaO (AMI1, MNDO) oTseyaroT MHEMMYMY, OnuxadmeMmy 00 JSHEPIUH
K ocHOBHOMY. OHAKO IS CHMMETPHYHO 32MCICHERX COCOMHCHUN UX PEearpHoe
CONEPXAHAE NOJDKBO OBITh MpeHeSpexXnMO MaJI0, HOITOMY aHaIu3 KoHGOopMAra-
OHHOIO cocTasa S-mmTpo-1,3,2-AEoKcaCopuEaNoB MOXHO OTPAHWYHTE OLEHKON
OTHOCHTEBHOM cTabmabHocTH poTaMmepoB codsl. COryiacHO AaHHEM DEHTTEHO-
CTPYKTYPHBIX W3MEPEHHM, MOJEKYaAa S-MeTwi-3-uurpo-2-erwi-1,3,2-amoxca-
Oopmuana npebusaer B hopme, Oamskoi x CaO [5]. D10 cooTBETCTBYET INIABHOMY
muaAMyMy 10 Bepcwr AMI. BospmiueEcTBO TeOMETpHUYECKMX HapaMeTpoB 3TOMR
dopmei, paccunrannbX B npubmmxenmd AM1 (#C—OQ, BaJicHTHBIC ¥ TOPCHOHHEIS
VIJBL), TAKXE HAXOMATCA B XOPOUIEM COOTBETCTBHH C DPE3Y/IbTATAMYU
sxcnepmMenTa (tabi. 2). B to xe Bpema merox MNDO ofecneunmsaeT namnydmee
COBHAfICHYUE C SKCIECPHUMEHTAILHOM BeauumHod rB—0, a MINDO/3 u MM2 —
C PACCTOSHESMEA MEXAY ATOMAMM KUCJIOPOZE HUTPOTPYNIE ¥ 5ODOM.

Pesymprarer pacuera sHeprmum Momenpsoro 1,3-mmokcama Il meromamm
MNDO » MINDQO/3 opHO3HAUHO COOTBETCTBYIOT SKCICPEMEHTANBHEIM JAHHEIM
o Oosiee BHICOKOM CTabmabHOCTH axgcmamsuoro koHbopmepa [13—17],
MpEeRIIoaaras B KauecTse OCHOBHOTO MuHEMYyMa ¢opmy Kab. Bemoamocts aToro
poramepa monpobuo obcyxmanace eme B 1972 r. [15]. Cornaceo AM1, riasHBIR
MEHEMYM BKJIIOYAET IOYTH BHpPOXHcHHRE mo sHeprin (hopmer Keb, KeO u KaO.
H3BecTHO, OFHAKO, YTO BETAUYHHA AG® , OCODEHHO I COENMHERMTI C MOAIPHBIMHA
3aAMECTUTENIMY, HCOHTHBAET CYLIECTBEHHYIO 33BACHMOCTH OT CBOUCTB CPENHI
[18, 19]. Ceobomuas xoHGOPMAHOHHAS SHEPTHY HATPOrpyHHs B 1,3-mmoxcaHax
mamersgercs ot 0,38 (CCly) mo 1,17 kxan/mons (CH2Cl2) B nonp3y akCrambHON
opumepramun [13—16], T. e. yMeHpIIeHWe TIOASPHOCTH DACTBODHTEIL
JecTadumsnpyeT aKCHaIbHb n3oMep wm KoupopMep. 1IoCKoIBKyY BCE pacueTs
B HACTofLie# paboTe TPOBONWIMCH IS W3OMHPOBAHHOKR MOJIEKYJIH B BaKyyMeE,
CIEAyeT OXHAATh CHEKCHWY pACUCTHEIX 3HAueswmid AF IO CPaBHEHHIO C
SKCHEpUMEHTaNbEbME BenmumHEamu AG . Taxwm 06pa3oM, HA XAUeCTBEHHOM
yposHe nmamubie Metoia AM1 me mpormBopeuar skcmepmMmerty. Hmkmmueckmit
xapbouar IV mMeer Ompe[esieHHOE CXOXNCYBO B CTPOCHWH IETEPOATOMHOTO
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OTHOCHTENLHBIE SHEPruM KOH(OPMEPOB MOJEKYJH coepuuennit I—VI  (kxai/mMoin)

Tabauma 1

Coepa- MM2 AM1 MNDO MINDO/3
ey Kondopmep
: i E Ar -E AEr -E Ar -E Ar
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
T Ceb 12,8 0,0 1449,6 0,4 1430,3 0,0 1497,2 0,0
CeO 13,5 0,7 1449.4 0,6 1428,9 2,0 1495,1 2,1
‘CaB 14,2 1,4 1448,7 1,3 1430,9 0,0 o —
CaO 14,2 1,4 1450,0 0,0 1428,5 2,4 1496,5 0,7
ITKeb 13,0 0,2 1449,4 0,6 1430,1 0,8 1496,9 0,3
ITKaO 14,5 1,7 1449,7 0,3 1430,6 0,3 - -
1,4-Teb 14,8 2,0 1447,5 2,5 1427,6 3,3 — -
1,4-Ta0Q 16,3 3,5 1448,0 2,0 1428,0 2,9 — —
2,5-Tb 19,9 7,1 1445,9 4,1 1427,3 3,6 — —
IT Ceb 11,4 0,0 1735,2 0,3 1721,6 0,6 1799,0 3,6
CeO 12,1 0,7 1735,0 0,5 1720,3 1,9 1796,8 5.8
Cab 12,6 1,2 1734,2 1,3 1722,2 0,0 1802,6 0,0
Ca0 12,7 1,3 1735,5 0,0 1719,9 2,3 1798,2 4,4
1 Keb 15,9 0,0 1496,2 0,0 1471,8 0,2 1493,0 1,8
KeO 16,2 0,3 1496,0 0,2 1470,5 1,5 1491,8 3,0
Kab 16,7 0,8 1493,8 2,4 1472,0 0,0 1494,8 0,0
KaO 17,3 1,4 1496,1 0,1 1470,2 1,8 1492,9 1,9
Iv Keb 12,5 0,0 1476,7 0,6 1458,5 1,1 1493,4 1,8
KeO 12,8 0,3 1476,7 0,6 1457,4 2,2 1492,1 3,1
Kab 13,4 0,9 1475,8 1,5 1459,6 0,0 1495,2 0,0
KaO 13,3 0,8 1477,3 0,0 1459,6 0,0 1492,9 2,3
v Keb 14,5 0,0 1763,5 0,0 1757,7 0,0 1782,3 0,0
KeO 15,9 1,4 1763,3 0,2 1755,2 2,5 1779,4 2,9
Kab 16,9 2,4 1762,7 0,8 1756,9 0,8 - -
KaO 15,9 1,4 1763,1 0,4 1754,8 2,9 — -




Oxkxonuwannme Tabu 1l

8901

1 ) o2 3 4 5 6 7 8 9 10
VI KeB 16,3 0,0 1867,0 0,0 1846,1 0,0 1865,6 0,1
KeO 17,0 ‘ 0,7 1866,8 0,2 1844,1 2,0 1863,4 2,3
Kab 18,6 2,3 1866,1 0,9 1845,1 1,0 1865,7 0,0
KaO 17,5 1,2 1866,4 0,6 1843,1 3,0 1862,7 3,0

Pesynprarhl pacyera KapGoHata IV B npubnuxenun PM3; -E (AE), kka1/mons: KeB, 1481,0 (0,0); KeO, 1480,4 (0,6); KaB, 1479,7 (1,3); KaO, 1480,3 (0,7).

Tabanwia 2

OnTuMaapHLIE FeoMeTpuueckne napamerpsl ¢opmet CaO  5-murpo-1,3,2-puoxcabopunana

8 7
O\ 0
N’
5 8 (; 2
S ) >B—H
C
Meron JUnsel cessecit, A PaccTosHUS MeXy HecBA3AaHHBIMHM aTOMaMH, A : BanexTHbIE YIVIBL, IPag. TOpcHOHHBIE YIJIBL, IPaf.
pacuera B0 c—o h_o? B0® ol_o7 03_o8 cS_o7 cio8 OBO COB 1-2-3-4 2-3-4-5 3-4-5-6
MM2 1,471 1,406 3,88 3,70 3,28 3,13 2,88 2,83 118,9 120,3 -1,2 30,0 -58,9
AM1 1,357 1,422 4,03 4,00 3,43 3,41 2,79 2,78 123,3 120,5 -3,4 26,6 -46,5
MNDO 1,369 1,400 4,23 4,18 3,59 3,55 2,87 2,86 119,5 124,3 -3,9 24,5 -41,7
MINDO/3 1,317 1,338 3,87 3,83 3,37 3,34 2,15 2,74 131,6 117,2 ~3,7 24,5 50,5
OKCNEePUMEHT 1,371 1,437 3,89 3,46 3,34 2,95 2,76 2,66 122,4 120,8 2,8 26,8 -48,7
[5]1




dparmernra ¢ 1,3,2-muorcabopunaname: onTEManbHOH (GOpMOM LWKAA DTOrO
coenmHerus gpagercs copa (MM2, MINDO/3) aubo ymnomernsoe xpecmo (AM1,
PM3, MNDO). Bepostso, mo 910# npwumse X0H(QOPMEDH, COOTBETCTBYIOIIME
IJIABHOMY MUHMMYMY AJIS €10 MOJICKYJI, B paMKAX KaXHOr0 PacyeTHOro MeToda
ananormuEbl TakoBeM Mt sbmpor I uw II. Ormerum, uro merox PM3, He
WCHOIB30BAHHEIN B PAcyeTe IUKIMYECKUX OOPHHIX 3(hUpOB M3-34 OTCYTCTBHS
mapamMeTpoB Mg aroma Gopa, ornaer mpeamourcEme ¢opme KeB. 3amerna
N-3JIEKTPOHHEIX Tap aTOMOB KHUCAOPOXA HA AKCHAILHBIE BOHOPOTHBIE ATOMBL
B HETpoOoprHane V u Hurponukaorekcane VI B OObIIMECTBRE CIyYacs IPHBOTHT
K MOSBJCHHIO B KauecTBe OCHOBHOre mummMyMa (opmbi KeB. Ommpagces =Ha
u3BecTHOE 3HAyeHHE AGY rpymmsr NO2 B muksorexcage (CClg, 1,1 xxan/moms
B mome3y Ke [20]), Moxmo momarate, uro pamanie AM1 mambonee 6im3km
SKCIIEPAMEHTY. '

Takum 06pa3oM, CpaBHEHEE PE3YABTATOB pacueTos 3¢upos I, II m MoxexpabIx
cocxmuenmit 11I—VI mokaseBaer, 4T0 OTIMUATEIBHON OCOOEHHOCTHIO MOJEKYI
1,3,2-gmokcaboprHano0B gBsieTCs GOAEE BEHICOKAS U0 CPABHEHMIO ¢ AmokcaroM [11
KOHIICHTPAUS AKCHANbHBIX KOHQ)opmepOB, OOYC/IOBJCHHAS TIPUCYTCTBHAEM
pukEdeckoro parmesTta BO2.

C nenero onenky KoHGOpManmorHOro cocrasa 3dmpos I m 11 HCS&BHCPIMI:IM
METOAOM HaM¥ COIIOCTABJICHH JKcrnepuMenTaisasie [2 ] u pacuetunie KCCB 37 ax
u Jpx. Iocremmwe TIONYYCHHI HA OCHOBE TODCHOHHEIX YIVIOB ¢ MEXIY
COOTBETCTRYOAMY IPOTOHAMH (HAaHHBIE OITHMANLHOM TIEeOMETpHH) TpeMd
HE33BUCHMBIMA CIIOCO0aMU: 10 YpaBHEHHIO, BHBEACHHOMY B pabore [21] (A),
ypapsermo [22] (B) m xmaccmueckomy papencrBy Kapmayéa [23] ¢
mapamerpamu w3 paborsr [21] (B); mammbie 1m0 3MEKTPOOTPHUATENLHOCTH
yIJIeponaa, BOAOPOAa M IMKIMYECKAX ATOMOB KHCIOPOAd, HEOOXOXMMEIE IS
ypaeHenmit (A) u (B), noxyuensr u3 pabors [24 ], a aurporpynmnel — u3 paGors:
[25]. Pesyaprarei, mpepcrapaesdsie B Taba. 3, OMHO3HAYHO CBHHETENBCTBYIOT
B IIOJIB3Y IpemMymecrseHnocTd xoudopmepa Ca. Ilpu aToOM, COrAacHO 3HAUCHUIO
SAJ, meronst MNDO m MINDO/3 ormator npemmourenmme dopme CaO, a
B pamkax MM2 n AMI poramepsr Ca0 u Cab tpyasopasamumMel. B kagectee
BEPOATHHIX IPAYMH IPEMMYHIECTBEHHO akcHaabHo# opuenTamun NO2 B 1,3-mu-
OKCaHAX OTMECYAJINCH COINDSIKCHUE F-3JCKTPOHHBIX AP KHACIOPOXHEIX ATOMOB
IUKJIA C ST-CHCTEMO# HATPOTPYIINE ¥ SIEKTPOCTATAYECKOE B3aNMOACHCTBHE a30Ta
HUTPOIPYIIBE ¢ TEeTEpPOATOMHEIM (parmenToM xoibra [14, 16]. Bemmuwmmst
YACTHAYHHIX 3apagoB Ha atoMax ddmpa II (rabm. 4) HOKasHBAIOT, UTO VI
AKCHATHHEIX (bopM takoe BsamMopedcrsme B poramepe CaQ nomxHO OHTH
HECKOJIbKO cuiibHee, ueM B Cab, Beiencteume Gosee BHICOKOrO 3apsia HA a30Te.
B 10 xe BpemMs Tompko B poramepe (a0 BosmoxeHn sddexTHBHBIH
P—L-3MEeKTPOHHEH o0Men Mexpy rpynmoit NO2 M KACIODOZHHIME aTOMAMU
KOJIBIA; 5TO MOATBEPXIACT XAPAKTED BEPXHEHN 3aHATON MOJIEKYAIPHOM opOuTana
(AM1), oB6pasoBaHHON HIH NAHHOMW (POPMEI KOMOHHAIMEH A-JJEKTPOHHBIX Tap
aToMOB KHMCJIOPOAA KOJbLA {(p-opOHTanm, mapajUiejbHble IUIOCKOCTA CHMMETPUHA
MOJIEKYJAEI) C aKCHAJBHBIMA ¥ SKBaTOprathasMe cegzsvu C—H gsyx cocemmmx
aTOMOB yTJIEpOAA W n-3JEKTPOHAMM ATOMOB KHCJIOpoxa sATporpymmel. C apyroi
CTODOHEI, USBECTHO, UTO BpAMICHAE NO2 B HETpOMETAHE MPAKTHUYECKH CBOSOMNHO
(AG™ = 6 xan/momm [26]; mo nammbM MeToga AMI ms HacTosmeli paBGoTH, 3Ta
BEeJIMUMHA COCTaBager 1 xan/mMoms). Jing 2-HHTpOOpomaHa, Ommxaimero
ammbaTEYECKOTO aHANOTa MCCACTYEMBIX CHCTeM, Bpamerne NO2 Takxe mourm
cBobommo [27 ] {cornmacHo AM1 m3 macrosmieit paboth, ero 6apsep cocrasmser 0,2
KKan/Moab B mosib3y sacnomemnoro NO—CH xondopmepa, 9To CoBHAgaeT C
KAHHBIME DacyeTa A SKBATOpHANbHEX ¢opMm coemmaenmd [ m II, Taba. 1).
Cymecrsennoe (o 1,3 xkan/moms, AM1) ysenmuenme pacuerHoro Gapmepa
BpaIEHAS aKCcHaIbEOK rpymms NO2 B MOIEKyIax IMUKIAYECKIX GOPHBIX 3(DHUpOR
B pomp3y dopmer Ca0 monreepXxpaer CYIMECTBOBAHHE HOTOJHUTEIBHEIX
B3aWMOICHCTBUN MEXAY 3aMECTUTE/IEM B IeTEPOATOMHEBIM (PparMeHTOM KOJIbIA.
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3HaUCHNS TOPCHOHHEIX YIVIOB MCXXAY NPOTOHAMH M BHnuMHANBHRX KCCB mig monekyx agpmpa I*

Tabnwuwma 3

Hx >B—H
O,N o
H{ H
Korbopmcp . Meron MM2 AM1L
‘ pactera KCCB Pax Pox 3 AX 3y BX SA 2 Pax Prx 3; AX 3 BX ZA 2
Ceb A 10,7 1,4 8,3 10,5 2,1 7.8
B 179,0 55,6 10,2 3,7 9,1 172,5 49,4 10,1 4,5 9,8
B 10,3 3,2 8,7 10,1 4,0 9,3
CeO A 10,7 1,6 8,1 10,6 1,9 7,7
B 177,7 54,1 10,2 3,9 9,3 174,0 51,1 10,1 4,3 9,6
B 10,2 3.4 8,8 10,2 3,8 9,2
Cab A 1,7 2,3 1,6 2,5 1,9 0,4
B 53,2 68,9 . 4,0 2,3 1,5 - 46,5 74,6 4,8 1,9 1,9
B 3,5 2,0 0,7 4,3 1,7 1,6
Ca0 A 1,1 3,0 2,9 2,5 1,8 0,5
B 60,3 61,8 3,2 3,0 1,4 46,2 75,4 4,9 1,9 2,0
B 2,8 2,6 0,8 4,4 1,6 1,8
CeB A 9,3 3,5 8,0 9,9 2,1 7,2
B 157,9 39,2 9,0 5,8 10,0 163,9 49,4 9.6 4,5 9,3
: B 9,1 52 9,5 9,6 4,0 8,8
CeO A 9,4 3,3 7.5 9,8 2,4 7,4
B 159,0 40,0 9,2 5,7 10,1 162,8 47,2 9,5 4,8 9,5
B 9,2 5,1 9,5 9,5 4,2 8,9




1401

Cab A 4,9 1.4 2,5 3,5 2,1 0,8

B 29,8 86,3 6,9 1,5 4,4 39,1 72,0 5,8 2,1 3,1

B 6,3 . 1,4 3,9 5,2 1,8 2,4

CaO A 3,4 1,8 0,6 3,0 2,3 0,5

B 39,6 76,6 5,7 1,8 2,9 42,2 69,5 5,4 2,3 2,9

B 5,2 1,6 2,6 4,8 2,0 2,0

Pasymupst ¢ COOTBETOIBYIOMMMHE yrmavu 0 aupa 1L ot 0,1 po 2°.
2 A - IBJ AXoxen - 3y BXpacu | + I3J BXaren - 3 JBXpacy |- Sxcnepumentansisie KCCB [2]: 3 AX = 29, 3JBX = 1,9 I'm,
Tabnuua 4
Yacruunsie 3apsansl Ha aromax scdupa II
Ol
0? < A
™~ —
o N /B CH,
OZ
AMI1 MNDO
Kongopmep

B ol 02 N 03 o* B 01 02 N o’ ot
Ceb 0,2055 —0,2744 -0,2741 0,5233 -0,3420 -0,3535 0,1225 -0,2870 -0,2866 0,4304 —0,3196 -0,3291
CeO 0,2034 -0,2751 -0,2762 0,5262 -0,3497 -0,3498 0,1193 -0,2875 -0,2889 0,4308 -0,3264 -0,3265
CaB 0,2166 -0,2728 -0,2727 0,5169 -0,3330 -0,3609 0,1313 -0,2839 -0,2838 0,4251 -0,3195 -0,3290

(Omvxaimmi (Gavgainuvi
K Gopy) K Gopy)

CaO 0,2018 -0,2736 -0,2744 0,5197 -0,3496 ~0,3488 0,1203 -0,2839 ~0,2846 0,4278 -0,3265 -0,3255




HOJIy‘ICHHBIC AAHHBIC AT OCHOBAHMEC I@OJAdrarb, YTO HUTPOrpyIa

B 5-HuTpo-1,3,2-1rokcabopuHanax OPUEHTHPOBAHA HPEUMYIIECTBEHHO AKCHATDb-
HO ¥ HAXOMUTCS B OPTOTOHAIBHOM HOJOXKEHAH, CTA0MIH3APOBAHHOM O0MEHHBIMEA
SJEKTPOHHBIME ¥ 3IEKTPOCTATHYECKAMY B3aMMONEHCTBHAMHA ¢ HUK/IAUECKAME
aTOMAMK KHCIOPOKA.
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