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Jukap6a-Huoo-yHnekadopartsl SBISIFOTCS MOJIUIAPUIESCKUMHU JTUAHUOHAMHU C MO-
JCKYJSIPHOW CTPYKTYPOH (parMEHTOB MKOCA3PUYCCKHUX JIBEHIAIaTUBEPIIMHHBIX Kap-
6opanoB(12). Jlukapba-+uoo-yHaexkaboparsl MOTYT OOpa30BBIBATh IEBATH H30MEPOB,
OTJIIMYAIOMIUXCS APYT OT ApyTa MOJI0KEHUEM aTOMOB yriepoja. Hanbonpimmii uHTEpEC
peNCTaBISIIOT 7,8- 1 7,9-nukapba-#uodo-yHaekadboparsl, 1 B ocoOeHHOCTH 7,8-M30Mep,
UMCIOIIUI OOJIbIIOEC 3HAUCHHE JIJIS MOJYYCHHS JTUKAPOOJUTMIBHBIX KOMIUIEKCOB Tiepe-
XOJHBIX MeTaIUT0B. CIIOCOOHOCTh K KOMILJICKCOOOPAa30BaHUIO JJIsl ATUX COSJAUHEHHI Ha-
NpPSIMYIO CBsI3aHA C pacipesesieHHeM dJIeKTPOHHO! mioTHOCTH (DI1) B 06macTu OTKpBI-
TOH T'PaHU.

B npubmmxennn MP2(full)/6-311++G(2d,p) mpoBeneH pacyer pacrpeacieHus
nosuoi D11 B 7,8- u 7,9-nukap6a-nudo-yHnexkadboparax(2-) v ero aHajiu3 B paMKax Teo-
pun «AToMOB B MoJiekynax» P. Beiinepa. [{ns 7,8-u3omepa rnokazaHo OTCyTCTBHE CBS-
3eBbIX nyTed Mexay aromamu B(9)-B(4) u B(2)-B(11), uTo, BO3MOKHO, OOBSCHSET BbI-
COKYI0 moJiBMkHOCTH aroMoB B(9) u B(11) B xone neperpynmnupoBok. s 7,9-uzomepa
OTCYTCTBYIOT CBSI3¢BbIC ITyTH MEXIy mapamu aromoB B(4)-B(10) u B(6)-B(11).

Jl11s 060MX M30MEPOB XapaKTEePHBI BHICOKKE 3HAYCHHSI JUTUNITUYHOCTEN CBsI3eit
oy ipuaeckoro kapkaca (ot 0.24 mo 3.92 ans 7,8-u3zomepa). Bo Bcex NUKIMYECKUX
KPUTHYECKUX TOUKaX (K.T.), KPOME K.T. LUKJIa OTKPBITOi rpanu, Jlaracuan D11 (V2p)
UMeeT OTpHIIaTeIbHbIC 3HaUCHus, Jekanwe B auarnazone ot (-0.015) mo (-0.037) ms 7,8-
u3omepa, u ot (-0.020) mo (-0.050) ms 7,9-uzomepa. B nukiamyeckoil K.T. IUKIa OTKPBITOM
rpaHu Vzp cocrasisieT (+0.124) u (+0.127) qns 7,8- u 7,9-u3oMepa COOTBETCTBEHHO.

VY CTaHOBIIEHO, YTO B MPOCTPAHCTBE HAJ OTKPHITOM I'paHbIO PaCIOIOKEHBI 00-
nacTu KoHIeHTpupoBanus DI, uayiire BIOIb BCeH AITUHBI CBA3EBBIX MyTEH OTKPBITOM
rpanu. Takum 06pazoM, HaJl OTKPBITON IpaHbIO MPOUCXOIUT HakomieHue D1, mpuuem
obmacte HakorieHus D1 cCOCTOUT He W3 AMCKPETHBIX (PparMeHToB, a MPEACTaBISIET CO-
00l HEMPEPBIBHYIO KOJBIICBYIO 00J1aCTh KOHIIEHTPUPOBaHHUS 3apsa (C pa3pbiBOM MEK-

Iy aTOMaMH yriepoaa B 7,8-uzomepe).



