Равновесная молекулярная структура 3,4-дицианофуроксана и ряда цианопиридинов по данным газовой электронографии
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Образец 3,4-дицианофуроксана был исследован в ходе электронографического эксперимента в газовой фазе. Полученные результаты были сопоставлены с данными рентгеноструктурного анализа (РСА) и газовой электронографии (ГЭ) для ряда близких по строению цианопиридинов.

[image: E:\Users\LWN\Desktop\Tesis.jpg]
Рисунок 1. Молекулы 3,4-дицианофуроксана (А), 2-цианопиридина (Б), 3-цианопиридина (В), 4-цианопиридина (Г)

Геометрия рассматриваемых связей 3,4-дицианофуроксана схожа с длинами связей соответствующих цианопиридинов. Наблюдается существенное расхождение некоторых приведенных параметров в различных методах (ГЭ и РСА).

Tаблица 1. Сравнение длин связей C–N в ряду 3,4-дицианофуроксан – 2-цианопиридин – 3-цианопиридин – 4-цианопиридин 

	
	Дицианофуроксан (ГЭ)
	2-цианопиридин[2]
	3-цианопиридин[3]
	4-цианопиридин[4]

	
	ГЭ
	РСА[1]
	ГЭ
	РСА
	ГЭ
	РСА
	ГЭ
	РСА

	re(C7–N8)
	1.164(3)
	1.135(3)
	1.158(5)
	1.1452(8)
	1.157(2)
	1.1499(12)
	1.159(3)
	1.1370(8)

	re(C9–N10)
	1.162(3)
	1.136(3)
	
	
	
	
	
	

	re(C4–С9)
	1.414(2)
	1.430(3)
	1.445(3)
	1.448(2)
	1.432(2)
	1.4303(12)
	1.438(3)
	1.439(8)

	re(C3–С7)
	1.399(2)
	1.418(3)
	
	
	
	
	
	


Длины связей даны в Å.
[bookmark: _GoBack]Оба метода показывают, что молекула 3,4-дицианофуроксана является плоской.
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