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AHHoOTanusA: BriepBble BBHIIIOJHEHO KBAaHTOBO-XMMHUYECKOE M3YUYEHHE MPOTOHHUPOBAHUS MOHOMEpa
KaTHOHHO MOJIMMEPU3AIIH #-METUIICTHPOJIA B IIPHCYTCTBUH KOMIUIEKCHOTO KaTtainu3aropa GTopus
Oopa — BOJa B TOJyoJIe MpH CTeXuoMerpuiyeckoM coctaBe cmecu 1:1:1 meromom ab initio.
VYCcTaHOBNIEHO, YTO BEJIMYMHA DHEPrUU aKTUBAIMU 3TOM peakuuu coctaBiser 136 k/[x/monb, a
TeroBoi 3¢ dexT paBeH 116 kJ{x/mMob.

KiroueBble cj10Ba: 7-METHWICTHPOII, IPOTOHUPOBaHKE, KaTtanuzatop (gropua 6opa — Boza, TOIyO,

TEIIoBOU 3P PeKT peakiuu, meroa ab initio.

Beenenune
Jlo HACTOSIIEr0 BpEMEHH OCTAaETCs HEU3YyUEHHBIM Psiji BAXKHBIX (DyHIaMEHTAIbHBIX BOIIPOCOB,
KaCaruimxcs HpOTCKaHI/IH BHGMGHTapHBIX aAKTOB KaTHOHHOﬁ HOHI/IMCpI/ISaI_II/II/I l’l-MeTI/IHCTI/IpOHa B

NPUCYTCTBUU KOMILJIEKCHOTO Katanu3aropa BFsz - H2O B Toisryosne, KOTOpbIil 4acTo UCIONb3yeTcs Ha
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NpakTHKe B KauecTBe MHIU(depeHTHoro pactopurens [1]. [lostomy mensio HacTosimield paboThI
ABNISICTCS HW3yYE€HHE MeEXaHHU3Ma IMPOTOHUPOBAHUS A-METUJICTUPOJIA B MPHUCYTCTBHU 3TOTO

KOMIIJICKCHOI'O KaTaJIn3aTopa.

MeTtoanuyeckas 4acThb

W3yyanock NpOTOHUPOBAHME MOHOMEpAa KaTHOHHOW MOJMMEPU3AIMU #-METHUICTHPOJa B
NPUCYTCTBUU  KOMIUIEKCHOTO — Karanu3aropa Katamuzatopa BFs-H20 B rtomyone mpu
CTEXHOMETPUYECKOM cocTtaBe cMecu 1:1:1 cooTBeTCTBeHHO. B KauecTBe KOOpDAWMHATBHI PEaKIHU
Obuto  BbIOpaHO paccrossaue Mexay aromamu  C(1) u  H(20). Pacuer BwImosHsuICS
KBaHTOBOXMMHUYECKMM MeTooM ab initio RHF/6-311G** [2] ¢ onTumu3aiueii reoMeTpuu o BCeM
napaMmeTpaM TPaJHUEeHTHBIM METOJOM, BCTpoeHHbIM B mporpammy Firefly [3], ocHoBanHyo Ha
ucxonuom koge GAMESS [2, 4]. Meron ObuT BEIOpaH B CBSI3U C TEM, YTO OH JIOCTATOYHO TOYHO
MO3BOJISIET PacCUMTATh YHEPreTHYeCKue Oapbephl peakuuu u akThuBHbIC HeHTpbl ALl [4]. Pacuerts
BBITIOJTHSJTUCh B MPHOIMKEHUH W30JIMPOBAHHON MOJICKYJIbI B TOJYOJIE€ B PaMKax MOJICKYJISIPHOU
MOJIEJIN 110 METOMKE, MOAPOOHO OmMKcaHHOU B padoTe [5] u npumenénHoit B paborax [6- 19]. dus

BU3YaJbHOTO PEACTABICHNS MOJICKYJIBI HCIIOJIb30Basack mporpamma MacMolPIt [10].

PesyibTaThl pacyeroB

V3MeHeHust AUH CBs3eH BIOJb KOOPAWHATHI B3aMMOJAEUCTBHS, BAJICHTHBIX YIJIOB, 3aps/iOB
Ha aToMax MOJIEKYJSIPHOH CHUCTEMBI B INPOLIECCE PEAKLUU MPOTOHUPOBAHHS 7-METHIICTHPOJA B
npucyTrcTBuM Katanmuzatopa BFs- H:O B Ttomyome mpu crexmomerpuueckom coctaBe ¢ 1:1:1
npencTaBieHsl B Tabm. 1-3.

Ha puc. 1l moka3zaHO TreoMeTpUYECKOe M DJICKTPOHHOE CTPOEHHE HCXOJHONW MOJENu n-
MmeTtuicTupona. Ha puc. 2 mpencraBieHa CTpyKTypa MOCHE B3aMMOJEHCTBHS KaTaau3aTopa ¢ n-
METHJICTHPOJIOM; Ha pUC. 3 — dHEPreTMYECKUil mpoduias JTaHHOrO B3aumMoxencTBus. Ha puc. 4 —
U3MEHEHHME 3apsAl0B Ha aToMax, HEMOCPEICTBEHHO YYaCTBOBABIIMX BO B3aUMOJCHCTBUU
KoMIulekcHoro karanuzaropa BFs - H2Oc n-metuncruposnom.

Atombr C(1), C(2), H(20), O(21) u B(23) npuHUMAOT HEMOCPEACTBEHHOE YYacTHE BO
B3auMOJIeHCTBUM. [IpoaHanu3upyeM H3MEHEHHE 3apsAI0B Ha 3THUX aTOMax BJOJIb KOOPIMHATHI
peaKIuu.

Ha cramuu xoopauHanuu (1-s craaus, crynenu 1-7) 3apsa va arome C(1) mensiercs ¢ -0,219
1o -0,254, na craguu popmupoBanus aktuBHOro neHrpa All (2-s cranus, crynenu 8-17) — ¢ -0,266
1o -0,358, Ha cTamuu popMUpOBaHUS KOHEYHOTO MpoaykTa (3-s1 cramus, crynenu 18-21) — ¢ -0,361
1o -0,262.
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Ha 1-ii craguu 3apsin Ha arome C(2) mensiercs ¢ -0,098 no -0,108, na 2-it craauu — ¢ -0,104
1o -0,100, na 3-it craguu — ¢ -0,080 no 0,081.

Ha cramun xoopmunanuu 3apsg Ha atome H(20) mensiercs ¢ 0,325 mo 0,329, ma craguu
dopmupoBanus ALl — ¢ 0,332 mo 0,359, Ha cranuu GpopmupoBanusi kKoneuyHoro npoaykra — ¢ 0,360
1o 0,213.

Ha 1-it craguu 3apsiq va arome O(21) mensiercs ¢ -0,437 mo -0,438, na 2-it cramuu — C -
0,438 no -0,458, na 3-it craguu — ¢ -0,467 no -0,613.

Ha craguu koopaunaiuu 3apsia Ha atome B(23) mensiercs ¢ 0,820 mo 0,818, Ha cramuu
dopmuposanus ALl — ¢ 0,819 no 0,794, na craguu popmupoBanust kKoHeuHoro npoxaykra — ¢ 0,790
1o 0,809.

3apsapl Ha aromax toiyona (C(27)-C(33) u H(33)-H(40)) BI0ib KOOPAMHATHI pPEaKIUH
MEHSUTUCH B cienyronux auanasonax: mis C(27)-C(33) — or -0,176 no -0,119, ns H(33)-H(40) —
ot 0,139 o 0,123. B nmporiecce peakiuy mpoUCXOIUT OTHOBPEMEHHBIH pa3pbiB cBsi3eit O(21)-H(20)
u npespamieane C(1)-C(2) n-cBs3u (nBoiiHON) B G-CBsI3b (OJMHAPHYI0) M (OPMHUPOBAHUE HOBOIA
csi3u — C(1)-H(20) u mpotusounona [BFs - OH] ™ (puc. 2).

PaccunTaHbl BEeMUYMHBI SHEPTUU aKTUBAIMKM TEIIOBOTO 3 dekra peakiyn. OHU COCTABUIH
136 x/]x/monb u 116 k/[/MOIB COOTBETCTBEHHO.

Takum 00pa3oM, H3MEHEHHUE 3apsI0B Ha aTOMax, MOBeACHUE ()PArMEHTOB PEAKIIUHU, Pa3PhIBbI
1 (OpMHUPOBAHUS HOBBIX CBSI3CH B M3y4acMOM PEaKIMU CBUICTEIbCTBYIOT O TOM, YTO OHA HIET 1O

CXeMeE COTJIaCOBAaHHBIX B3aUMOJIEMCTBUU,




Online journal “Fluorine notes” ISSN 2071-4807, Vol. 2(129), 2020

Pucynok 1. Cmpyxmypa ucxoownoti modenu komniekcroeo kamaiuzamopa BF3-H20 ¢ n-

MeMUjiIcmupoiom 6 mojyoje cmexuomempudeckoeo cocmasa 1:1:1.

Pucynoxk 2. Koneunas cmpykmypa 83aumooeticmaus Komniekcho2o kamaauzamopa BF3-H>O ¢ n-
MEemuICmuposiom 8 moyose cmexuomempuyeckozo cocmaga 1:1:1.
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HOMEP CTYNEHU

Pucynok 3. Uzmenenue ooweii snepeuu (DE) npomonuposanus (1-20 cmynenu 63aumooeticmesust).
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AQ e Ct(1) CB(2) H(20) 0(21) HOMEP CTYMEHK

Pucynok 4. Hzmenenue 3apsa006 600.1b KOOPOUHAMbL peaKyul.

Tabnuya 1. H3menenue onun cesazell npu npoOmMoHUPOBAHUU N-MEeMUICIMUPOILA C YUACMUEM
komnaexcnoeo kamanuzamopa BF3:H20 ¢ 6 monyone cmexuomempuueckoeo cocmasa 1:1:1.

Homep 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
CTYIIeHH

C-C) | 132 | 132132132 132132132132 133 133

H(3)-C(2) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08

H(4)-C(1) 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,08 | 1,08 | 1,08

H(G)-C(1) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08

C(6)-C(11) | 1,40 | 1,40 | 140 | 1,40 | 1,40 | 1,40 | 1,40 | 1,40 | 1,40 | 1,40

C(6)-C(2) 148 | 148 | 1,48 | 148 | 1,48 | 148 | 1,48 | 1,48 | 1,48 | 1,48

C(7)-C(6) | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39

C(8)-C(7) | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39

C(9-C(8) | 1,39 | 1,39 | 1,38 | 1,39 | 1,39 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38

C(10)-C(9) | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39

C(11)-C(10) | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38

H(12)-C(7) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
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H(13)-C(8) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
H(14)-C(10) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
H(15)-C(11) | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07
C(16)-CO) | 1,51 | 1,51 | 151 | 151 | 151 | 1,51 | 1,51 | 151 | 1,51 | 1,51
H(17)-C(16) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
H(18)-C(16) | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09
H(19)-C(16) | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09
H(20)-C(1) | 3,10 | 3,00 | 290 | 2,80 | 2,70 | 2,60 | 2,50 | 2,40 | 2,30 | 2,20
0(21)-C(2) | 3,65 | 3,61 | 353 | 3,49 | 3,44 | 341 | 337 | 331 | 3,29 | 3,26
O(21)-H(20) | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,96
H(22)-0(21) | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95
B(23)-0(21) | 1,69 | 1,69 | 1,70 | 1,70 | 1,70 | 1,70 | 1,70 | 1,70 | 1,70 | 1,70
F(24)-B(23) | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34
F(25)-B(23) | 1,35 | 1,35 | 1,35 | 1,35 | 1,35 | 1,35 | 1,35 | 1,35 | 1,35 | 1,35
F(26)-B(23) | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34
C(27)-C(1) | 4,43 | 4,43 | 449 | 450 | 450 | 4,70 | 4,70 | 471 | 503 | 5,03
C(28)-C(27) | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39
C(29)-C(28) | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,39 | 1,39
C(30)-C(29) | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39
C(31)-C(30) | 1,39 | 1,38 | 1,39 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,39 | 1,39
C(32-C(31) | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39
C(33)-C(27) | 1,51 | 1,51 | 151 | 151 | 1,51 | 1,51 | 1,51 | 151 | 1,51 | 1,51
H(34)-C(28) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
H(35)-C(29) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
H(36)-C(30) | 1,08 | 1,08 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07
H(37)-C(31) | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,08 | 1,07 | 1,08 | 1,07
H(38)-C(32) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
H(39)-C(33) | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,08 | 1,08 | 1,08
H(40)-C(33) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
H(41)-C(33) | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09
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IIpooonocenue Tabauuwot 1.

cﬁ;’ﬂ’fﬁn 11 | 12 | 13 | 14 | 15 | 16 | 17 | 18 | 19 | 20 | 21
C(2-C(l) | 133|133 133|133 133|133 133|133 1,34 146 | 1,47
H(3)-C(2) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
H@4)-C(1) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
H(G)-C(1) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
C(6)-C(11) | 1,40 | 1,40 | 1,40 | 1,40 | 1,40 | 1,40 | 1,40 | 1,40 | 1,40 | 1,42 | 1,42
C(6)-C(2) | 1,48 | 1,48 | 1,48 | 1,48 | 1,48 | 1,48 | 1,47 | 1,47 | 1,46 | 1,38 | 1,38
C(7)-C6) | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,42 | 1,43
C(8)-C(7) | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,38 | 1,36 | 1,36
C(9-C(8) | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,39 | 1,39 | 1,41 | 1,41
C(10)-C(9) | 1,40 | 1,40 | 1,40 | 1,39 | 1,40 | 1,40 | 1,40 | 1,40 | 1,40 | 1,39 | 1,39
C(11)-C(10) | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,37 | 1,37
H(12)-C(7) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
H(13)-C(8) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,07 | 1,07
H(14)-C(10) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,07 | 1,07
H(15)-C(11) | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07
C(16)-C(9) | 1,51 | 1,51 | 151 | 1,51 | 1,51 | 1,51 | 151 | 1,51 | 1,51 | 1,50 | 1,50
H(17)-C(16) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,09 | 1,09
H(18)-C(16) | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,08 | 1,08
H(19)-C(16) | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,08 | 1,08
H(20)-C(1) | 2,10 | 2,00 | 1,90 | 1,80 | 1,70 | 1,60 | 1,50 | 1,40 | 1,30 | 1,20 | 1,10
0(21)-C(2) | 322 | 318 | 3,14 | 3,13 | 3,08 | 3,09 | 3,05 | 3,02 | 3,02 | 342 | 342
0(21)-H(20) | 0,96 | 0,96 | 0,97 | 0,98 | 0,99 | 1,00 | 1,02 | 1,06 | 1,14 | 2,46 | 2,48
H(22)-0(21) | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,95 | 0,94 | 0,94 | 0,94 | 0,94
B(23)-0(21) | 1,69 | 1,68 | 1,67 | 1,66 | 1,65 | 1,64 | 1,62 | 1,60 | 1,56 | 1,44 | 1,44
F(24)-B(23) | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,35 | 1,35 | 1,35 | 1,36 | 1,40 | 1,40
F(25)-B(23) | 1,35 | 1,35 | 1,35 | 1,35 | 1,36 | 1,36 | 1,36 | 1,37 | 1,38 | 1,42 | 1,42
F(26)-B(23) | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,34 | 1,35 | 1,35 | 1,36 | 1,38 | 1,38
C(27)-C(1) | 514 | 514 | 514 | 534 | 534 | 533 | 533 | 533 | 533 | 527 | 527
C(28)-C(27) | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39
C(29)-C(28) | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39
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C(30)-C(29) | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38
C(31)-C(30) | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39 | 1,39
C(32)-C(31) | 1,39 | 1,39 | 1,38 | 1,39 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38 | 1,38
C(33)-C(27) | 1,51 | 1,51 | 151 | 1,51 | 1,51 | 1,51 | 1,51 | 1,51 | 1,51 | 1,51 | 1,51
H(34)-C(28) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
H(35)-C(29) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
H(36)-C(30) | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07
H(37)-C(31) | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,07 | 1,08 | 1,07 | 1,07
H(38)-C(32) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
H(39)-C(33) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08
H(40)-C(33) | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,08 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09
H(41)-C(33) | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09 | 1,09

Tabnuya 2. Hzmenenue 8aneHmuvix y2io6 60016 KOOPOUHAMbL PeaKyuU NPOMOHUPOBAHUSL

n-memuicmuposia c ydacmuem KOMNnIeKCHo20 Kamaiusamopa BF3H20 ¢ moJnyoJe

cmexuomempuueckozo cocmasa 1:1:1.

HOMEp CTYNeHH 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
H(3)-C(2)-C(1) 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118
H(4)-C(1)-C(2) 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120
H(5)-C(1)-C(2) 123 | 123 | 123 | 123 | 123 | 123 | 123 | 123 | 123 | 123

C(6)-C(11)-C(10) | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121
C(6)-C(2)-C(1) 127 | 127 | 127 | 127 | 127 | 127 | 127 | 127 | 128 | 128

C(7)-C(6)-C(11) 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118
C(8)-C(7)-C(6) 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121
C(9)-C(8)-C(7) 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121

C(10)-C(9)-C(8) 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118

C(11)-C(10)-C(9) | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121
H(12)-C(7)-C(6) | 119 | 119 | 119 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120
H(13)-C(8)-C(7) | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119

H(14)-C(10)-C(9) | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120

H(15)-C(11)-C(10) | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119
C(16)-C(9)-C(8) 122 | 122 | 122 | 122 | 122 | 122 | 122 | 122 | 122 | 122

H(17)-C(16)-C(9) | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111
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H(18)-C(16)-C(9) | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111
H(19)-C(16)-C(9) | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111
H(20)-C(1)-C(2) 88 88 87 87 87 84 85 85 82 84
0(21)-C(2)-C(2) 77 76 77 76 76 76 75 74 74 72
H(22)-0(21)-C(2) | 48 51 53 56 58 65 67 69 79 81
B(23)-0O(21)-C(2) | 121 | 121 | 123 | 123 | 124 | 125 | 125 | 126 | 125 | 126
F(24)-B(23)-O(21) | 102 | 102 | 102 | 103 | 103 | 103 | 103 | 103 | 103 | 103
F(25)-B(23)-O(21) | 103 | 103 | 103 | 103 | 103 | 103 | 103 | 103 | 103 | 103
F(26)-B(23)-O(21) | 101 | 101 | 101 | 101 | 101 | 101 | 101 | 101 | 101 | 101
C(28)-C(27)-C(1) 98 98 96 96 96 95 94 94 91 91
C(29)-C(28)-C(27) | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121
C(30)-C(29)-C(28) | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120
C(31)-C(30)-C(29) | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119
C(32)-C(31)-C(30) | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120
C(33)-C(27)-C(1) | 100 | 100 | 104 | 104 | 104 | 110 | 110 | 110 | 118 | 118
H(34)-C(28)-C(27) | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120
H(35)-C(29)-C(28) | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120
H(36)-C(30)-C(29) | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121
H(37)-C(31)-C(30) | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120
H(38)-C(32)-C(31) | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119
H(39)-C(33)-C(27) | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111
H(40)-C(33)-C(27) | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111
H(41)-C(33)-C(27) | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111
IIpooonscenue Tabnuuot 2.
HOMeP CTyNeHH 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21
H(3)-C(2)-C(1) 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 117 | 115 | 115
H(4)-C(1)-C(2) 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 119 | 112 | 111
H(5)-C(1)-C(2) 123 | 123 | 123 | 123 | 123 | 123 | 122 | 122 | 122 | 115 | 114
C(6)-C(11)-C(10) | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120
C(6)-C(2)-C(1) 128 | 128 | 128 | 128 | 128 | 128 | 128 | 128 | 128 | 129 | 129
C(7)-C(6)-C(11) | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 119 | 119 | 119
C(8)-C(7)-C(6) 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121
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C(9)-C(8)-C(7) [ 121 [ 121 [ 121 [ 121 [ 121 [ 121 [ 121 [ 121 [ 121 | 120 | 120

C(10)-C(9)-C(8) | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 118 | 120 | 120

C(11)-C(10)-C(9) | 121 | 121 | 121 [ 121 [ 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121

H(12)-C(7)-C(6) | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 119 | 119

H(13)-C(8)-C(7) | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 120 | 121 | 121

H(14)-C(10)-C(9) | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120

H(15)-C(11)-C(10) | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 120 | 120

C(16)-C(9)-C(8) | 122 | 122 | 122 | 122 | 122 | 122 | 122 | 122 | 121 | 119 | 119

H(17)-C(16)-C(9) | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 109 | 109

H(18)-C(16)-C(9) | 111 | 111 | 111 | 111 | 211 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111

H(19)-C(16)-C(9) | 111 | 111 | 111 | 111 | 211 | 111 | 111 | 111 | 111 | 112 | 112

H(20)-C(1)-C(2) | 84 | 86 | 87 | 89 | 91 | 94 | 96 | 97 | 96 | 103 | 105

O(1)-C(2)-C(1) | 70 | 68 | 65 | 61 | 60 | 56 | 54 | 52 | 52 | 67 | 66

H(22)-0(1)-C(2) | 86 | 87 | 87 | 92 | 92 | 92 | 92 | 93 | 94 | 138 | 137

B(23)-0(21)-C(2) | 126 | 127 | 128 | 127 | 128 | 127 | 128 | 128 | 126 | 110 | 110

F(24)-B(23)-0(21) | 103 | 103 | 104 | 103 | 104 | 103 | 104 | 105 | 105 | 111 | 111

F(25)-B(23)-0(21) | 103 | 103 | 104 | 104 | 104 | 104 | 105 | 105 | 106 | 107 | 107

F(26)-B(23)-0(21) | 101 | 101 | 101 | 102 | 102 | 103 | 103 | 104 | 105 | 112 | 112

C(28)-C(27)-C(1) | 89 | 89 | 89 | 90 | 90 | 87 | 87 | 88 | 88 | 87 | 87

C(29)-C(28)-C(27) | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121

C(30)-C(29)-C(28) | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120

C(31)-C(30)-C(29) | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119

C(32)-C(31)-C(30) | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120

C(33)-C(27)-C(1) | 121 | 121 | 121 | 125 | 125 | 128 | 128 | 128 | 128 | 132 | 132

H(34)-C(28)-C(27) | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120

H(35)-C(29)-C(28) | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120

H(36)-C(30)-C(29) | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121 | 121

H(37)-C(31)-C(30) | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 120 | 119 | 119

H(38)-C(32)-C(31) | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119 | 119

H(39)-C(33)-C(27) | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 221 | 111 | 121 | 111 | 111

H(40)-C(33)-C(27) | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 111 | 211 | 111 | 121 | 111 | 111

H(41)-C(33)-C(27) | 111 | 111 | 111 | 111 | 221 | 111 | 111 | 211 | 111 | 111 | 111
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Tabnuya 3. H3menenue 3apsioos 6001b Nymu peakyu 63aumo0eticmeus: KOMIIEKCHO20
kamanuzamopa BF3-H20 ¢ n-memuncmuponom 6 monyone cmexuomempuueckoeeo cocmasa 1:1:1.

ATOM 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

C(1) |-0,219 | -0,224 | -0,226 | -0,233 | -0,241 | -0,241 | -0,254 | -0,266 | -0,262 | -0,282

C(2) |-0,098 | -0,097 | -0,101 | -0,100 | -0,098 | -0,111 | -0,108 | -0,104 | -0,137 | -0,125

H(3) | 0,100 | 0,100 | 0,101 | 0,102 | 0,103 | 0,102 | 0,103 | 0,104 | 0,105 | 0,106

H(4) | 0,120 | 0,121 | 0,123 | 0,125 | 0,126 | 0,132 | 0,133 | 0,135 | 0,144 | 0,145

H() | 0,135 | 0,136 | 0,136 | 0,139 | 0,141 | 0,140 | 0,144 | 0,148 | 0,146 | 0,152

c() |-0,130 |-0,132 | -0,139 | -0,140 | -0,143 | -0,127 | -0,130 | -0,134 | -0,103 | -0,109

C(7) |-0,060 | -0,060 | -0,060 | -0,059 | -0,059 | -0,054 | -0,054 | -0,054 | -0,048 | -0,048

c(@) |-0,077 | -0,077 | -0,076 | -0,076 | -0,076 | -0,078 | -0,079 | -0,079 | -0,082 | -0,082

Cc(9) |-0,124 | -0,124 | -0,126 | -0,126 | -0,126 | -0,125 | -0,125 | -0,125 | -0,122 | -0,122

C(10) | -0,060 | -0,060 | -0,062 | -0,062 | -0,062 | -0,070 | -0,070 | -0,070 | -0,080 | -0,080

Cc(11) | -0,143 | -0,140 | -0,123 | -0,119 | -0,114 | -0,112 | -0,104 | -0,100 | -0,104 | -0,096

H(12) | 0,093 | 0,093 | 0,093 | 0,093 | 0,094 | 0,094 | 0,094 | 0,094 | 0,094 | 0,094

H(13) | 0,092 | 0,092 | 0,092 | 0,092 | 0,092 | 0,092 | 0,092 | 0,092 | 0,092 | 0,092

H(14) | 0,201 | 0,101 | 0,100 | 0,100 | 0,100 | 0,100 | 0,100 | 0,100 | 0,098 | 0,098

H(15) | 0,119 | 0,119 | 0,116 | 0,116 | 0,116 | 0,117 | 0,117 | 0,117 | 0,124 | 0,123

Cc(16) | -0,175 | -0,175 | -0,175 | -0,175 | -0,176 | -0,176 | -0,176 | -0,176 | -0,176 | -0,176

H(17) | 0,095 | 0,095 | 0,095 | 0,095 | 0,096 | 0,096 | 0,096 | 0,096 | 0,097 | 0,097

H(18) | 0,112 | 0,112 | 0,112 | 0,112 | 0,112 | 0,113 | 0,113 | 0,114 | 0,115 | 0,115

H(19) | 0,116 | 0,116 | O,116 | 0,116 | 0,116 | 0,113 | 0,114 | 0,114 | 0,110 | 0,111

H(20) | 0,325 | 0,326 | 0,325 | 0,326 | 0,328 | 0,326 | 0,329 | 0,332 | 0,335 | 0,341

O(21) | -0,437 | -0,437 | -0,436 | -0,437 | -0,436 | -0,437 | -0,438 | -0,438 | -0,439 | -0,441

H(22) | 0,336 | 0,334 | 0,332 | 0,331 | 0,329 | 0,324 | 0,323 | 0,322 | 0,315 | 0,314

B(23) | 0,820 | 0,822 | 0,819 | 0,821 | 0,822 | 0,817 | 0,818 | 0,819 | 0,810 | 0,810

F(24) | -0,340 | -0,339 | -0,339 | -0,338 | -0,337 | -0,335 | -0,334 | -0,334 | -0,332 | -0,333

F(25) | -0,360 | -0,360 | -0,359 | -0,359 | -0,360 | -0,356 | -0,357 | -0,358 | -0,354 | -0,356

F(26) | -0,340 | -0,341 | -0,340 | -0,341 | -0,343 | -0,339 | -0,342 | -0,344 | -0,339 | -0,342

C(27) | -0,123 | -0,124 | -0,124 | -0,124 | -0,125 | -0,123 | -0,124 | -0,124 | -0,121 | -0,121

C(28) | -0,092 | -0,093 | -0,094 | -0,094 | -0,094 | -0,097 | -0,097 | -0,097 | -0,098 | -0,098

C(29) | -0,077 | -0,080 | -0,078 | -0,081 | -0,083 | -0,081 | -0,082 | -0,084 | -0,085 | -0,086

C(30) | -0,176 | -0,166 | -0,169 | -0,158 | -0,149 | -0,148 | -0,141 | -0,135 | -0,131 | -0,128
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c@31) | -0,112 | -0,116 | -0,110 | -0,112 | -0,116 | -0,107 | -0,109 | -0,111 | -0,102 | -0,103

C(32) | -0,084 | -0,084 | -0,087 | -0,088 | -0,089 | -0,095 | -0,095 | -0,096 | -0,102 | -0,102

c@33) | -0,178 | -0,278 | -0,177 | -0,177 | -0,177 | -0,176 | -0,176 | -0,176 | -0,176 | -0,176

H(34) | 0,089 | 0,088 | 0,088 | 0,088 | 0,087 | 0,086 | 0,086 | 0,086 | 0,085 | 0,085

H(35) | 0,100 | 0,099 | 0,099 | 0,098 | 0,098 | 0,096 | 0,096 | 0,096 | 0,094 | 0,094

H(36) | 0,122 | 0,120 | 0,124 | 0,122 | 0,121 | 0,121 | 0,120 | 0,118 | 0,116 | 0,115

H(37) | 0,129 | 0,129 | 0,126 | 0,125 | 0,125 | 0,124 | 0,123 | 0,123 | 0,121 | 0,121

H(38) | 0,092 | 0,092 | 0,091 | 0,091 | 0,090 | 0,089 | 0,089 | 0,088 | 0,087 | 0,087

H(39) | 0,100 | 0,100 | 0,099 | 0,099 | 0,098 | 0,098 | 0,098 | 0,097 | 0,096 | 0,096

H(40) | 0,096 | 0,096 | 0,096 | 0,096 | 0,096 | 0,096 | 0,096 | 0,095 | 0,096 | 0,096

H(41) | 0,115 | 0,115 | 0,115 | 0,115 | 0,114 | 0,114 | 0,114 | 0,114 | 0,113 | 0,113

IIpooonscenue Tabnuywot 3.

ATtom 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21

c@1) |-0,292 |-0,310 | -0,325 | -0,334 | -0,341 | -0,354 | -0,358 | -0,361 | -0,364 | -0,285 | -0,262

c(2) |-0,133|-0,123 | -0,115|-0,127 | -0,120 | -0,113 | -0,100 | -0,080 | -0,042 | 0,089 | 0,081

H(3) | 0,108 | 0,109 | 0,110 | 0,112 | 0,114 | 0,115 | 0,117 | 0,121 | 0,128 | 0,144 | 0,144

H(4) | 0,152 | 0,154 | 0,157 | 0,166 | 0,169 | 0,178 | 0,180 | 0,182 | 0,181 | 0,140 | 0,132

H(5) | 0,153 | 0,158 | 0,163 | 0,164 | 0,168 | 0,171 | 0,175 | 0,181 | 0,187 | 0,175 | 0,169

c(6) |-0,102 | -0,106 | -0,110 | -0,087 | -0,094 | -0,091 | -0,100 | -0,112 | -0,131 | -0,204 | -0,207

C(7) |-0,047 | -0,046 | -0,044 | -0,044 | -0,042 | -0,042 | -0,038 | -0,034 | -0,025 | 0,032 | 0,034

Cc(8) |-0,083 |-0,083 | -0,084 | -0,085 | -0,085 | -0,086 | -0,087 | -0,089 | -0,092 | -0,127 | -0,128

c© |-0,122|-0,121 | -0,120 | -0,118 | -0,117 | -0,115 | -0,113 | -0,110 | -0,102 | -0,039 | -0,036

C(10) | -0,084 | -0,084 | -0,084 | -0,089 | -0,089 | -0,091 | -0,092 | -0,094 | -0,099 | -0,137 | -0,138

C(11) | -0,087 | -0,084 | -0,080 | -0,083 | -0,078 | -0,069 | -0,064 | -0,056 | -0,042 | 0,114 | 0,118

H(12) | 0,094 | 0,094 | 0,094 | 0,094 | 0,094 | 0,094 | 0,095 | 0,097 | 0,100 | 0,117 | 0,118

H(13) | 0,091 | 0,092 | 0,092 | 0,092 | 0,092 | 0,092 | 0,093 | 0,094 | 0,097 | 0,110 | 0,110

H(14) | 0,098 | 0,098 | 0,098 | 0,097 | 0,098 | 0,098 | 0,099 | 0,101 | 0,104 | 0,123 | 0,124

H(15) | 0,124 | 0,124 | 0,124 | 0,129 | 0,130 | 0,130 | 0,133 | 0,138 | 0,151 | 0,216 | 0,218

C(16) | -0,176 | -0,176 | -0,177 | -0,177 | -0,177 | -0,177 | -0,178 | -0,178 | -0,179 | -0,188 | -0,188

H(17) | 0,096 | 0,097 | 0,097 | 0,097 | 0,097 | 0,097 | 0,098 | 0,098 | 0,100 | 0,140 | 0,140

H(18) | 0,114 | 0,114 | 0,114 | 0,115 | 0,115 | 0,114 | 0,115 | 0,116 | 0,218 | 0,122 | 0,123

H(19) | 0,112 | 0,112 | 0,112 | 0,111 | 0,112 | 0,113 | 0,114 | 0,116 | 0,119 | 0,122 | 0,123
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H(20) | 0,347 | 0,353 | 0,360 | 0,359 | 0,361 | 0,359 | 0,359 | 0,360 | 0,369 | 0,224 | 0,213

O(21) | -0,442 | -0,444 | -0,447 | -0,445 | -0,447 | -0,447 | -0,453 | -0,467 | -0,508 | -0,614 | -0,613

H(22) | 0,311 | 0,310 | 0,309 | 0,306 | 0,305 | 0,302 | 0,300 | 0,296 | 0,290 | 0,244 | 0,243

B(23) | 0,805 | 0,805 | 0,804 | 0,800 | 0,798 | 0,797 | 0,794 | 0,790 | 0,787 | 0,810 | 0,809

F(24) | -0,334 | -0,335 | -0,337 | -0,342 | -0,344 | -0,350 | -0,355 | -0,361 | -0,373 | -0,440 | -0,439

F(25) | -0,356 | -0,358 | -0,360 | -0,362 | -0,366 | -0,369 | -0,375 | -0,383 | -0,399 | -0,466 | -0,467

F(26) | -0,341 | -0,343 | -0,346 | -0,344 | -0,347 | -0,347 | -0,352 | -0,358 | -0,368 | -0,408 | -0,408

C(27) | -0,120 | -0,120 | -0,120 | -0,120 | -0,120 | -0,120 | -0,120 | -0,120 | -0,120 | -0,122 | -0,122

C(28) | -0,097 | -0,098 | -0,098 | -0,097 | -0,097 | -0,095 | -0,096 | -0,096 | -0,097 | -0,099 | -0,099

C(29) | -0,087 | -0,087 | -0,088 | -0,087 | -0,087 | -0,087 | -0,088 | -0,089 | -0,090 | -0,088 | -0,088

C(30) | -0,124 | -0,222 | -0,120 | -0,121 | -0,119 | -0,122 | -0,120 | -0,119 | -0,118 | -0,131 | -0,130

Cc(@31) | -0,101 | -0,102 | -0,103 | -0,107 | -0,107 | -0,110 | -0,110 | -0,110 | -0,111 | -0,104 | -0,105

C(32) | -0,104 | -0,104 | -0,104 | -0,102 | -0,102 | -0,101 | -0,101 | -0,102 | -0,104 | -0,106 | -0,106

C(@33) | -0,176 | -0,176 | -0,176 | -0,177 | -0,177 | -0,177 | -0,176 | -0,176 | -0,176 | -0,176 | -0,176

H(34) | 0,084 | 0,084 | 0,084 | 0,084 | 0,084 | 0,084 | 0,084 | 0,084 | 0,083 | 0,079 | 0,079

H(35) | 0,093 | 0,093 | 0,092 | 0,092 | 0,092 | 0,092 | 0,092 | 0,092 | 0,091 | 0,089 | 0,089

H(36) | 0,113 | 0,113 | 0,112 | 0,109 | 0,109 | 0,110 | 0,110 | 0,111 | 0,112 | 0,126 | 0,126

H(37) | 0,120 | 0,121 | 0,121 | 0,124 | 0,125 | 0,126 | 0,126 | 0,128 | 0,131 | 0,139 | 0,139

H(38) | 0,087 | 0,087 | 0,087 | 0,087 | 0,087 | 0,087 | 0,087 | 0,087 | 0,087 | 0,083 | 0,083

H(39) | 0,095 | 0,095 | 0,095 | 0,095 | 0,095 | 0,093 | 0,093 | 0,093 | 0,092 | 0,090 | 0,090

H(40) | 0,097 | 0,097 | 0,097 | 0,097 | 0,097 | 0,099 | 0,099 | 0,099 | 0,098 | 0,094 | 0,094

H(41) | 0,113 | 0,113 | 0,112 | 0,112 | 0,112 | 0,112 | 0,112 | 0,112 | 0,212 | 0,111 | 0,110
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