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Релейные зарядовый эффект (РЗЭ) состоит в том, что во фторалкилзаме-

щѐнных свободных -радикалах константа Ферми-контактного взаимодействия с 

ядрами 
19

F зависит от природы граничной МО. Для анализа удобна изоструктур-

ная зарядовая триада (ЗТ): C-CF3  C-CF3  +C-CF3, но реальна изострук-

турная анион – катион радикальная диада (АР-КР), но топология нейтрального 

радикала (НР) иная в принципе. 

Всѐ же для квантово-химического моделирования ЗТ доступна «скользя-

щим» способом из сравнения рядов симметрично замещенных гомологов-

полиенов с трансоидными цепями в состояниях с открытыми оболочками 

(CF3)(R)C(CH)nC(CF3)(R), где R=H, CH3, CF3. Состояния АР и КР возможны в 

чѐтных цепях, но нечѐтные гомологи сами НР. Методом ROHF (6-31G) были рас-

считаны нечетные цепи с симметрией C2v, а чѐтные - с C2h. Данные с полной оп-

тимизацией геометрии (рис. 1) наглядно подтверждают РЗЭ, как-то: 

R F[(-CH-)n]АР >R F[(-CH-)n]НР >R F[(-CH-)n]КР  (1) 
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Рис. 1. Факторы СТВ R F(n) у CF3-групп при полной оптимизация геометрии в рядах 

(CF3)(R)C(CH)nC(CF3)(R), где А) R=H; Б) R=СH3. 
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