ИЗУЧЕНИЕ ВОДОРОДНЫХ СВЯЗЕЙ В п-ЗАМЕЩЕННЫХ КАЛИКСАРЕНАХ И ТИАКАЛИКСАРЕНАХ МЕТОДАМИ AB INITIO И ФУНКЦИОНАЛА ЭЛЕКТРОННОЙ ПЛОТНОСТИ
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Методами RHF/3-21G и B3LYP/6-31G рассчитаны величины энергий водородных связей в преимущественных конформерах «конус» каликс[4]арена и тиакаликс[4]арена, и в преимущественных конформерах «сжатый конус» каликс[6]арена и тиакаликс[6]арена, а также ряда их п-замещенных производных, которые наряду со структурными данными свидетельствуют о кооперативном эффекте водородных связей. 
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Z = CH2 (каликсарен), S (тиакаликсарен); преимущественный конформер “конус” (тиа)каликс[4]арена (а): n = 4; R = Hal (F, Cl, Br, I), Me, CN, NO2; преимущественный конформер “сжатый конус” (тиа)каликс[6]арена (б): n = 6; R = Hal (F, Cl, Br, I), Me, CN, NO2
Обнаружена множественная корреляция (0.96 ≥ p ≥ 0.9) между парами констант Гаммета заместителей (σ и σ+), с одной стороны, и величинами рассчитанных энергий водородных связей в соответствующих п-замещенных каликсаренах, с другой. Наблюдается также множественная корреляция (0.98 ≥ p ≥ 0.9) между параметрами Свена – Лаптона, с одной стороны, и величинами указанных энергий водородных связей, с другой. 
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