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Данная  работа  посвящена  электронографическому  и  квантовохимическому
исследованию  геометрического  строения  молекулы  орто-нитробензолсульфофторида
(2-НБСФ).  Квантовохимические  расчеты  геометрических  параметров  2-НБСФ
проводились при помощи расчетного комплекса Gaussian-03 методами B3LYP c базисом
6-311+G**  и  MP2  c базисом  6-31  G**.  Синхронный  электронографический  –  масс-
спектрометрический  эксперимент  выполнялся  на  комплексе  аппаратуры  ЭМР-
100/АПДМ-1. Препарат испарялся при температуре 383 К. Масс-спектр, полученный во
время  съемок  электронограмм,  показал,  что  при  температуре  эксперимента
единственной молекулярной формой насыщенного пара являются молекулы 2-НБСФ.

В  соответствии  с  квантовохимическими  расчетами  2-НБСФ  имеет  два
конформера  симметрии  C1 с  плоским  строением  фрагмента  N-C6H4-S.  В  первом
конформере  (I)  связь  S-F отклоняется  от  перпендикулярного  расположения
относительно плоскости бензольного кольца и направлена в сторону группы  NО2.  Во
втором конформере (II) связь S-F направлена в сторону, противоположную нитрогруппе
и  расположена  в  плоскости,  близкой  к  плоскости  бензольного  кольца.  Первый
конформер имеет более низкую энергию ∆Е=2.4 кДж/моль (∆Е=3.0 кДж/моль) B3LYP/6-
311+G** (MP2/6-31G**). Величины большинства межъядерных расстояний и валентных
углов в двух конформерах близки. 

В  таблице  приведены  основные  структурные  параметры  для  конформера  (I).
Большинство структурных параметров, полученных методом газовой электронографии и
в  результате  квантовохимических  расчетов,  хорошо  согласуются  между  собой.
Исключение составляют величины межъядерных расстояний C-S,  S=O, C-N и S-F. При
этом различия между экспериментальными и расчетными величинами для связей  S=O,
C-N и S-F особенно велики и составляют 0.03÷0.10 Å.

 Таблица.
Параметры ЭГ a, rα, Å; ∠, град. B3LYP/6-311+G** MP2/6-31G**

r(C-C)ср. 1.389 (3) 1.393 1.396
r(C-S) 1.769 (4) 1.801 1.778
r(S-F) 1.523 (3) 1.626 1.609
r(S=O)ср. 1.405 (3) 1.442 1.449
r(C-N) 1.457 (5) 1.485 1.465
r(N=O)ср. 1.218 (3) 1.219 1.242
∠(C-S-F) 95.6 (4) 99.7 100.3
∠(C-N-O)ср. 117.1 (10) 116.8 116.8
∠(CN-C-S-F) 82.3 (12) 77.3 80.6
∠(CS-C-N=O) 40.0 (14) 50.2 42.5
Rf, % 4.3

а - погрешности в углах приняты равными 3σмнк; погрешности в межьядерных расстояния
рассчитаны по уравнению [(2.5σмнк) 

2 + (0.002⋅ r)2]0.5.
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