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n-METHUJICTHUPOJIA B IIPUCYTCTBUU KATAJIN3ATOPA
BFs; - HF B TOJYOJIE B COOTHOILIHEHHUMH 1:1:2
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Annomayusa. B Hactosmieir pabote Metogom ab initio u3ydeH MexaHW3M WHULMUPOBAHHS
KaTHOHHOW TMOJIMMEpPU3allui 7-METWICTHUPOJIa B TPUCYTCTBHUM KOMIUIEKCHOTO KaTalau3aTropa
BFs-HF B Tomyone mpu coorHomenuu 1:1:2. OueHeHbl 3HAUY€HUS SHEPrUil aKTUBALUU U
SHTAJIBIINH PEAKLIUH.

KiroueBble cjioBa: MEXaHM3M WHUIMMPOBAHUS, N-METWICTUPOJ, KaTanmuzatop ¢ropua Gopa —

(GTOPHCTBIN BOOPO/I, TOIYOJ, SHEPTUs aKTUBAIIMH, SHTAJIbIUS, MeTo 1 ab initio.

BBenenue

®dropun 6opa — dropucteiii Bomopon (BFz-HF) — TunuynbIil KaTainm3atop KaTHOHHOMN
nojumepu3saiuu [1], Ki1acCHuecKUMH CTaIusIMU KOTOPOM SIBJISIIOTCS HHUITUMPOBAHUE, POCT M OOPHIB
MaTepuayibHOM 1enu [2]. O4YeBUAHO, YTO BapbUPOBaHHE MPUPOABI KHCIOTH JIbtouca (Hampumep,
BFs, BF2CH3, BF(CHz3)2, B(CH3)3, BF2CHs u 1.1.) u kucnotsl bpencrena (HF, HCI, HBr u T.1.),
BXOJSIIEH B COCTaB  KaTaau3aTopa, a  TakKe  CTEXHOMETPUYECKOTO  COCTaBa
kataynm3atop : pactBoputenb (1:1 (B manHOM cimydae — tomyon), 1:2, 1:3, 1:4 u T.1.) OTKpbIBaeT
BO3MOYKHOCTh Ha CTaJWM WHUIMHUPOBAHUS HA MPAKTUKE YIPABIATH MPOIECCOM MOIMMEPH3AIUU

BIINIOTH A0 MOJYYCHHA TOJIUMEPA (OJII/IFOMepa, TCJIOMEpa, U, B YaCTHOCTH, HOJII/I-n-MCTI/IHCTI/IpOJIa) C
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3aJJaHHBIMH (PU3UKOXMMHUYECKUMHU CBOMCTBaMHU. B CBSI3W C 3TUM, II€NbI0 HACTOALICH pPabOTHI
ABJIAETCA M3Y4YEHHE MEXaHW3Ma WHULHMHUPOBAHMS KaTHOHHOW IMOJIMMEPHU3ALUHU 7-METHICTHPOJIA B
TOJIyoJIe o neiicTBueM Karaiu3atopa BFsz - HF B cootHomenuu BFs - HF — n-metuncrupon (1) :
tonyon (2), m pacuér ouepruii aktuBauumu (Ea) w sHTanmemum (AH) peakium, KoTOpyro
AKCIEPUMEHTAIBHO ONPEACIUTh HEBO3MOKHO. MeXaHn3M MHULMUPOBaHUA i cuctemsl BF3 - HF

— N-METHJICTUPOI — TOJYOJI CTeXuoMeTprueckoro cocrasa 1:1:1 6bu1 u3yueH B pabore [3].

MeTtoanueckast 4acTh
KBaHTOBOXMMHYECKOE H3yuCHHE MEXaHW3Ma WHHUIIMUPOBAHUS A-METHJICTUPOJA OBLIO
BhIMIOJTHEHO MeTooM ab initio RHF/6-311G** [4] coriacHo MeToauKe, HApUMEp, OMKMCAHHOU B

[5-8], ¢ mpumenenrem mporpammuoro odecneueHus [9-11]. Koopaunara peakumu — Re)H (o).

PesyibTaThl pacyeroB
Pe3ynpTaThl KBaHTOBOXMMHYECKHMX pacu€roB (MCXomHas Mopeib, C(HOPMHPOBAHHBIN
akTuBHBIA 1eHTp (ALl), sHepreTHmueckuii mpopmiIb peaklMd U H3MEHEHUE 3apsloB Ha aTOMax,

HETOCPEICTBEHHO YYaCTBYIOIINX B peakiuu) mokas3ansl Ha Pucynkax 1-4 u B Tabmune 1.

Pucynox 1. Hcxoonas mooens peakyuu e3aumooeticmausi komniekcHoeo kamanuzamopa HF-BF3
€ N-MemuiCmupoioM 8 Moyoie cmexuomempuyeckoeo cocmasa 1:1:2,
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Pucynok 2. Pesynomam peaxyuu 3aumooeticmeusi Komniekchozo kamaauzamopa HF-BF3
€ N-MemUuICMUpOIOM 8 MOIYoJe cmexuomempuyeckoeo cocmasa 1:1:2,
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Pucynok 3. Uzmenenue ooweii snepeuu (DE) 60oab koopounamel uzyuaemoil peakyuu
(Nel-21 — cmynenu 83aumo0eiicmeaust).
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Pucynok 4. Hzmenenue 3apsa006 Ha amomax, HenocpeoCmeeHHo Y4acmseyouux 8 peaxyuu.
C(1), C(2), H(20), F(21) u B(22)

B Ta6mune 1 npuBeneHsl 3Hau€HUs BCEX 3apsAJ0B HAa aTOMax MOJEKYJSIPHOW CHCTEMBI B
TOUYKaxX HKCTpeMyMa BJIOJb KOOpPAMHATHI peakimu Rupo)-c). Y3 Tabmumsl 1 BUAHO, YTO 3aKOH

COXpaHEHUs 3apsaa 4€TKO padoTaeT Ha KaKJOW CTYIEeHU B3aMMOJICHCTBUS KOMITOHEHTOB.

Tabnuya 1. 3apsowr ha amomax 6 mouxax sxcmpemyma (cmynenu Ne 1, 9, 12, 18, 21).

Atom Ne crynenn
1 9 12 18 21
C(1). -0,210 -0,277 -0,331 -0,387 -0,257
C(2)p -0,136 -0,151 -0,122 -0,041 0,124
H(3) 0,122 0,127 0,128 0,144 0,232
H(4) 0,114 0,130 0,136 0,146 0,129
H(5) 0,107 0,136 0,150 0,163 0,118
C(6) -0,090 -0,088 -0,095 -0,134 -0,181
C(7) -0,063 -0,052 -0,045 -0,024 0,052
C(8) -0,097 -0,098 -0,097 -0,100 -0,120
C(9) -0,120 -0,116 -0,114 -0,102 -0,051
C(10) -0,095 -0,096 -0,096 -0,102 -0,118
C(11) -0,051 -0,043 -0,044 -0,017 0,048
H(12) 0,135 0,138 0,132 0,122 0,137
H(13) 0,084 0,085 0,086 0,090 0,110
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H(14) 0,082 0,085 0,086 0,092 0,110
H(15) 0,088 0,097 0,104 0,122 0,153
C(16) -0,176 -0,177 -0,178 -0,180 -0,187
H(17) 0,094 0,095 0,095 0,098 0,116
H(18) 0,108 0,107 0,109 0,111 0,118
H(19) 0,105 0,109 0,109 0,117 0,142
H(20) 0,357 0,371 0,390 0,419 0,227
F(21) -0,343 -0,363 -0,383 -0,468 -0,441
B(22) 0,821 0,824 0,828 0,863 0,859
F(23) -0,269 -0,273 -0,276 -0,302 -0,403
F(24) -0,274 -0,272 -0,276 -0,301 -0,398
F(25) -0,278 -0,277 -0,280 -0,316 -0,482
C(26) -0,121 -0,120 -0,120 -0,121 -0,124
C(27) -0,090 -0,099 -0,100 -0,100 -0,122
C(28) -0,115 -0,098 -0,097 -0,109 -0,112
C(29) -0,176 -0,136 -0,132 -0,129 -0,125
C(30) -0,058 -0,084 -0,089 -0,091 -0,087
C(31) -0,099 -0,105 -0,098 -0,092 -0,116
C(32) -0,177 -0,176 -0,177 -0,177 -0,173
H(33) 0,090 0,087 0,087 0,087 0,086
H(34) 0,118 0,113 0,114 0,123 0,146
H(35) 0,119 0,116 0,114 0,117 0,141
H(36) 0,103 0,096 0,095 0,093 0,090
H(37) 0,088 0,085 0,085 0,084 0,080
H(38) 0,102 0,097 0,098 0,099 0,093
H(39) 0,094 0,096 0,096 0,094 0,090
H(40) 0,115 0,112 0,112 0,112 0,115
C(41) -0,115 -0,113 -0,113 -0,114 -0,120
C(42) -0,099 -0,107 -0,107 -0,105 -0,105
C(43) -0,088 -0,084 -0,086 -0,088 -0,102
C(44) -0,121 -0,120 -0,117 -0,119 -0,139
C(45) -0,083 -0,091 -0,094 -0,104 -0,116
C(46) -0,110 -0,115 -0,113 -0,116 -0,118
C(47) -0,176 -0,174 -0,175 -0,175 -0,172
H(48) 0,084 0,086 0,086 0,086 0,084
H(49) 0,094 0,095 0,096 0,096 0,095
H(50) 0,105 0,108 0,111 0,121 0,142
H(51) 0,111 0,114 0,112 0,120 0,142
H(52) 0,086 0,087 0,087 0,087 0,090
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H(53) 0,104 0,096 0,096 0,097 0,094
H(54) 0,109 0,113 0,113 0,114 0,116
H(55) 0,093 0,099 0,098 0,096 0,092

Takum oOpa3oMm, B HacTosmied paboTe BBIMOJHEHO KBAaHTOBOXMMHUYECKOE H3YUYCHHE
MEXaHU3Ma WHUIMUPOBAHUS KAaTHOHHOW TIOJMMEpPHU3AIMN A-METUJIICTUPOJAa TOJA JeHCTBHEM
KOMIUIEKCHOTO KaTtanuzaropa BFs:-HF ¢ Tomyomom B cootHomenuu 1:1:2 meromom ab initio.
AHanu3 u3MeHeHHs 3aps/I0B Ha aToOMax, HEMOCPEICTBEHHO y4acTBYONINX B peakuuu (PucyHok 4),
NoBeJIeHHE (PparMeHTOB peakiMM, Pa3pbIBbl U (OPMHUPOBAHUS HOBBIX CBSA3EH CBUICTEIHCTBYIOT O
TOM, YTO HCCJIEIYEMbI MEXaHHU3M TPEICTABIsET COO0i 00buHOE akienTupoanue mporona H(1)*
n3 karanuzaropa BFs - HF u npucoennnenue ero k a-yriepogHoMy aTroMmy MoHoMepa. PaccunrtaHsl

BennuuHbl EA=73 kJIx/mMoab, AH = 0 x/[»x/Mob.
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