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 1

,

 TNI [ 3, 15—17 ]

, Å3

R1 R2
xx xy yy xz yz zz

, Å3 ,D 0 TNI
0

I H H 41,07 –0,33 20,77 –0,31 –0,11 10,75 25,311 1,460 51,79 –

IIa CH3O H 49,27 0,64 22,15 –0,25 –0,19 12,55 31,919 3,375 42,43 –

IIb CH3O H 48,63 –0,16 22,53 –0,22 0,45 12,59 31,076 2,103 4,07 –

III CH3O F 49,85 0,98 22,23 0,12 0,17 12,37 32,552 4,547 27,21 26*e

IV CH3O CH3 54,56 0,83 23,52 0,21 0,15 13,86 35,874 3,049 51,43 38*

V CH3O Cl 56,33 0,74 22,72 0,20 0,23 12,95 38,490 5,241 23,34 46*

VI CH3O OCH3 58,39 1,28 24,13 –0,05 0,12 13,79 39,426 1,852 52,87 99*

VII CH3O NO2 59,18 0,94 23,79 0,24 0,08 13,59 40,493 8,819 11,61 82*

VIII CH3O CN 59,97 0,37 22,60 0,30 0,16 13,46 41,941 8,499 11,64 119

IXc CH3O CHCH2 65,52 1,69 24,52 0,84 0,41 13,99 46,267 3,706 38,11 110,6

IXd CH3O CHCH2 64,40 –0,94 25,42 –0,12 0,37 13,85 44,759 3,618 39,44 – | –

X CH3O C4H9 63,75 –0,44 27,31 –2,25 1,06 19,21 40,487 3,008 47,95 45

XI C2H5O C4H9 67,61 –0,34 28,72 –2,04 1,21 20,69 42,905 3,078 44,10 79

XII C6H13O F 65,16 –0,04 29,35 0,75 0,60 19,58 40,695 4,996 21,08 61,6

XIII C6H13O CH3 69,97 –0,33 30,64 0,93 0,61 21,08 44,106 3,284 40,04 73,9

XIV C6H13O OCH3 73,93 0,38 31,30 0,84 0,28 20,94 47,813 2,159 39,65 103

XV C6H13O NO2 75,01 –0,36 30,88 1,27 0,75 20,86 49,144 9,436 7,84 78*

XVI C6H13O CN 75,67 –1,12 29,77 1,06 0,62 20,69 50,443 9,099 7,80 100,9

XVII NO2 OCH3 62,62 1,32 25,17 0,06 0,21 12,27 43,903 6,704 7,28 80*

XVIII NC OCH3 62,98 0,60 23,69 –0,02 0,28 12,45 44,914 6,346 8,14 125

a A ( . . 1, ).
b B ( . . 1, ).
c A ( . . 1, ).
d B ( . . 1, ).
e TNI .

 2

R1—C6H4—M—C6H4—R2

( .), Å3 a ( .), Å3 [ 13, 14 ]
R1 —M— R2 -

zz xx yy zz xx yy

H —CH=N— H C1 41,082 20,769 10,748 37,56 24,94 12,83

CH3O —CH=N— C4H9 C1 63,866 27,432 18,965 52,4 34,3 19,8

C2H5O —CH=N— C4H9 C1 67,704 28,891 20,432 56,1 35,3 21,1

C6H13O —CH=N— CN C1 75,719 29,790 20,620 63 36 21,6

H —N=N— H C2h 44,256 21,711 8,628 38 24,7 12,45

H —C C— H D2h 46,409 21,740 8,707 36,96 24,97 13,52

C5H11 —C C— C5H11 C2h 82,396 34,584 25,104 64,6 43,5 28

a .
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. 5.

X

:  —  III—IX (R1=CH3O, R2=X),

                            —  XII—XVI (R1=C6H13O, R2=X)

(R = 0,9997). ,  [ 1, 3 — 5 ] X

.

.

, -

N [ 1 ] —N. ,

, -

.

 [ 10 ] 

N N
13C.

. 4 -

 I, -

N. , -

 5 Å3
N  0  60 . , N -

 30–45 -

 [ 10 ], -

.

-

 05-03-32571  (  2 ).
 4

I, N

( .), Å3

N
xx xy yy xz yz zz

, Å3

0 43,57 –0,61 22,35 0,00 0,00 8,88 27,955

20 42,91 –0,52 21,85 0,18 0,06 9,48 27,240

40,584a) 41,07 –0,33 20,77 –0,31 –0,11 10,75 25,311

60 38,88 –0,11 19,31 –0,34 –0,14 12,41 23,014

a .
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