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Равновесная молекулярная структура 3-циано-4-азидофуроксана 

 

Лобанов Н.В.1,2, Степанова А.В.1, Шишков И.Ф.1 
1 Московский государственный университет имени М.В. Ломоносова,  

Москва, Россия  
2 Объединённый институт высоких температур РАН, Москва, Россия 

E-mail: Lnw94@yandex.ru 

 

Молекула 3-циано-4-азидофуроксана (ЦАзиФО) была исследована с 

помощью методов квантовой химии. Полученные результаты были 

сопоставлены с данными газовой электронографии (ГЭ) для близких по 

строению 3,4-дицианофуроксана и 3-циано-4-аминофуроксана. 

 

 
Рис. 1. Молекулы 3-циано-4-азидофуроксана (ЦАзиФО) (А), 3,4-дицианофуроксана 

(ДЦФО) (Б) и 3-циано-4-аминофуроксана (ЦАФО) (В) 

Параметры рассматриваемых связей 3-циано-4-азидофуроксана схожи с 

таковыми у 3,4-дицианофуроксана и 3-циано-4-аминофуроксана. Однако 

наблюдается существенное расхождение некоторых приведенных параметров с 

данными, полученными с помощью метода газовой электронографии. 
Tаблица  1. Сравнение длин связей 3-циано-4-азидофуроксана, 3,4-дицианофуроксана и 3-

циано-4-аминофуроксана  

 ЦАзиФО ДЦФО ЦАФО 

 PBE0/6-31G(d,p) PBE0/cc-pVTZ B3LYP/6-31G(d,p) B3LYP/cc-pVTZ ГЭ[1] ГЭ[2] 

re(O1–N5) 1.358 1.355 1.373 1.375 1.367(5) 1.390(3) 

re(C7≡N8) 1.160 1.150 1.164 1.152 1.164(3) 1.153(3) 

re(N2–O6) 1.201 1.194 1.209 1.200 1.199(4) 1.207(3) 

re(C3–С7) 1.405 1.401 1.409 1.404 1.399(2) 1.403(2) 

Длины связей даны в Å. 

Работа выполнена при финансовой поддержке данного фонда (проект № 

121031300090-2). 
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