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Roviditésjegyzék

e LCAO: Linear Combination of Atomic Orbitals (atompalyék linearis kombinacidjanak
elmélete)

e AO: Atomic Orbital (atompalya)

e MO: Molecular Orbital (molekulapalya)

e 3c-2e: 3 centrumos 2 elektronos kotés

e [LUMO: Lowest unoccupied molecular orbital (legalacsonyabb energiaszinti,
betoltetlen molekulapalya)

e (. aklaszterben taldlhat6 szénatom

e DFT: Density Functional Theory (stiriiségfunkcional elmélet)

e BCP: Bond critical point (kotés kritikus pont)

e RCP: Ring critical point (gytirt kritikus pont)

e DMSO: Dimetil-szulfoxid

e THF: Tetrahidrofuran

e NaBHj: Natrium-borohidrid
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1. Bevezetés

Lavoisier 18. szazadban rajott, hogy zart rendszerben az anyag nem vész el, nem
keletkezik a semmibdl, csak atalakul. Kovetkeztetések és kisérletek alapjan feltételezte, hogy
az egyes elemek atomjai kolcsonhatasba 1épnek egymassal és molekuldkat képeznek. Ez a
felfedezés elinditotta a modern kémia tudomanyat, azonban az, hogy mi a kémiai kotés mint
definicié a mai napig teljes mértékben nem tisztazott. Sokdig kezdetleges, de szemléletes
modellekkel probaltak magyarazni, hogy egyes elemek atomjai hogyan reagalnak egymaéssal és
mi az az erd, ami Osszetartja a kiilonb6z6 atomokat. A tény, hogy sok olvadékai vezetik az
elektromos aramot, bizonyitottdk, hogy a kémiai kotés is elektromos hajtéerdn alapszik,
szemben az addigi magneses, vagy Osszekapaszkodd kezes modellekkel. Ezen modellek
finomodasaval felfedezték, hogy van bizonyos elektronszerkezet, amelyre az elemek atomjai
torekszenek, ez pedig a nemesgaz elektronszerkezet.['l A 20. szdzad kdzepén Linus Pauling
részletesen foglalkozott a kémiai kétéssel, annak fajtaival®!. Munkassagaért 1954-ben kémiai
Nobel-dijat kapott.

Mira mar vilagossa valt, hogy a modellek, amiket a kotések jellegére hoztak 1étre, a
legtobb esetben jol eldre jelzik az adott molekula szerkezetét, de egyes esetekben az eddigi
ismeretek nem magyarazzak a kisérleti eredményeket. A szamitasos kémia elterjedésével a
kotések alapos vizsgalatara 11j eszkozok valtak elérhetdvé. A kémiai kotés limitacidi mindig az
érdeklédés kozéppontjaban voltak, és minden bizonnyal lesznek is jo ideig. Egy rendkiviil
hosszu kotés (kiilonosképp szén-szén kotés) felfedezése mindig hosszua vitat szokott elinditani,
vajon az adott molekuldban lehet-e még kotésrél beszélni, dsszehasonlithatd-e a kordbban
tapasztaltakkal, ez vajon tekintheté-e a vilagon jelenleg ismert leghosszabb kétésnek. !

Ezt j61 mutatja egy 2019-es a Chemical & Engineering News-ban megjelent kozlemény
(1. abra), ami kiemelt néhany példat, de a cikk irdjanak elkeriilte figyelmét, hogy publikaltak
az emlitetteknél joval hosszabb C-C kotést tartalmazé vegyiiletet.l*! Mindenesetre vitathatatlan
tény, hogy az eddig ismert, igazolhatdéan leghosszabb C-C ko&téshosszakat orto-karboran
szarmazekokban sikeriilt megfigyelni. Munkam soran arra kerestem a valaszt, hogy vajon a

karboran vaz mas koétései is hasonloan viselkednek-e, rugalmasan valtoztathato-e azok hossza.



1. abra A leghosszabb C-C kotés versenyel®!



2. Irodalmi attekintés

A borkémia az elmult par évtizedben komoly figyelmet kapott, amelyen beliil a
karboranok kiemelkedd részt képviselnek. Az egyre novekvd érdeklddést az egyedi
kotésszerkezetiiknek és felhasznélasi potencidljuknak kdszonhetik.

Elészor Alfred Stock foglalkozott boranok szintetizaldsaval tobb, mint egy évszdzaddal
ezel6tt.l’) Kovetkezd fontos mérfoldkdként Lipscomb 1976-ban elnyert Nobel-dija tekinthetd,
amelyet e vegyiiletek pontos leirasaért és kotésszerkezetiik értelmezéséért itéltek oda.

A karboranok a boranokkal egyfitt jelentds figyelmet a méasodik vilaghabortt kovetden,
a hideghaborti kezdeti iddszakdban kaptak, mivel rakéta hajtéanyagokként lehetett Oket
hasznalni (kiilondsképp a pentaborant és szarmazékait)!®, 4m ezen kutatasok anyagai egészen
a hatvanas évekig titkositva voltak.

Ahogy azt emlitettem, a boérkémia mint tertilet fejlodésének egyik hajtdereje az egyedi
kotésszerkezetiiknek koszonhetd. Ahhoz, hogy a karboranok szerkezetét megértsiik, elészor a
boranok szerkezetét kell megérteniink, kezdve a legegyszerlibb diboran szerkezetével.

A bor hidrogénnel alkotott legegyszeriibb sztochiometriai Osszetételénél joggal
feltételezhetnénk, hogy az BH3, azonban ez a vegyiilet normal koriilmények kozott dimerizal
¢s BoHe-ként irhato le. Kezdetben azt gondoltdk, hogy a dibordn is szén analdgia alapjan etan
szerkezetfi, mert sokdig az eredmények nem zartak ki e szerkezet létjogosultsagat.[”! Ezzel
szemben Longuet-Higgins vezette be elséként a tudoményos koztudatba a "hid szerkezetet" (2.
abra).®! A szerkezetet Price-nak kétséget kizarolag sikeriilt bizonyitani par évvel késébb IR

spektroszkopia segitségével.[”]

2. abra A diboran szerkezete



Az abran lathatd, hogy ha a klasszikus atomi palyéak linearis kombinalodasanak elmélete
(LCAO elmélet) szerint kovalens kotéseket feltételezve kombinalddnak az atompalyak (AO) és
egy koto, illetve egy lazité molekulapalya (MO) jon 1étre, akkor azzal a diboran kotésszerkezete

nem magyarazhato.

3. abra A 3c-2e kotés magyarazata

A valdsagban két darab haromcentrumos, két elektronos kotés alakul ki két bor illetve
egy hidrogénatom kozott (3. 4bra). A kotdpalyat a két boratom sp® hibridallapott palydja és a
hidrogénatom s palydja alakitja ki. A diboranban két ilyen tipusu kotés talalhatd, a boératomok
egy-egy elektronnal jarulnak hozza a 3c-2e kotésekhez, kettovel pedig a 2¢c-2e kitésekhez a két
hidrogénnel. A fennmarado két hidrogén atom egy-egy elektront ad a 3c-2e kotésekbe. Ezek a
kotd palyak a lokalizalt B-H kotések altal leirhato sik alatt és felett helyezkednek el. E gorbiilt,
,bananra” emlékeztetd alak miatt szokdas az itt 1étrejovo kotést ,,banana bond"-nak is nevezni
az angolszasz irodalomban.!%!

A nagyobb tagszdmu boranoknal is megfigyelhetéek ezek a tobbcentrumi kotések. A
dominansnak tekintheté 3 centrumu 2 elektronos kotések mellet, 4 centrumu 2 elektronos, 6
centrumi 2 elektronos kotések is léteznek.!'''2 A BHB hidakon kiviil bératomok kozt is

kialakulnak ilyen tobbcentrumos kotések is, igy nagyon nehéz volt megérteni és megjosolni
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kezdetben egy-egy molekula szerkezetét. Emiatt volt sziikség egy egységes nevezéktanra,
amely ezeket a szerkezeteket kotéseik alapjan Osszefoglalja. A teljesség igénye nélkiil az alabbi

szerkezeteket kiilonboztethetjiik meg (4. abra):!!3]

e Klozo-szerkezetet: egy n csucsu poliéder, amelynek minden csucsdban egy vazatom

helyezkedik el,

e Nido-szerkezetet: egy n csucsu poliéder, amelynek (n-1) cstucsaban helyezkedik el
vazatom,

e Arachno-szerkezetet: egy n csucsu poliéder, amelynek (n-2) csticsaban helyezkedik el
vazatom (ugy, hogy a "kimarado" csticsok érintkeznek egymassal)

e Hifo-szerkezetet: egy n csucsi poliéder, amelynek (n-3) csucsédban helyezkedik el

vazatom (szintén érintkezonek kell lennie)

YO

4. abra Kiilonb6z6 boran szerkezetek: a)klozo b)nido c)arachno d)hifo

Fontos megjegyezni, hogy a fenti szerkezetek nem szigoruan csak semleges molekuldkra
igazak, sot, boranok esetében a vaz stabilitdsanak feltétele sok esetben a negativ toltés. A fenti
tipusok 0Osszekapcsolasabol kialakulhatnak ugynevezett konjunkto-szerkezetek is. Ebbe a

csoportba tartoznak a széles irodalommal rendelkezd metallokarboranok (példa: 5. abra).['4]
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5. abra Kobalt-biszdikarbolid anion (COSAN)

Az adott (boran) klaszterek létezésének elvi lehetdsége fligg a vdzatomok szamatol,
azok palyaitol és vegyértékelektronjaik szdmatol. Ezeket a szabalyokat Wade Osszegezte, ¢és
fogalmazott meg altaldnos rendszert rajuk.!!

A karboran vaz szerkezetéhez alapvetéen négy forrasbdl szarmazhatnak elektronok:
darabonként harom a C atomoktdl (egy elektron a hidrogénnel vald kotés kialakitasdhoz
sziikséges), darabonként kettd a B atomoktol (szintén a H atomok miatt), nyitott szerkezetek
esetében a tovabbi H atomoktdl, valamint anionos jelleg esetén a plusz negativ t6ltésbol

szarmazo6 elektronokbdl. Ezek alapjan elmondhaté (n a poliéder csucsat jeloli):

o (ntl) vazkotod elektronpar esetén klozo-
e (nt+2) vazkoto elektron esetén nido-

e (nt+3) vazkoto elektron esetén arachno-

szerkezet valosul meg.

2.1 Klozo-hexaboran dianion

A boran klasztereket sokdig kémiai megkdzelitéssel probaltdk megérteni. Ennek

megfeleléen a BgHe> vegyiiletet a benzol analdgjaként probaltdk leirni, azonban minden
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esetben a megfeleld dianiont sikertilt izolalni. Ahhoz, hogy megértsiik ezt a kisérleti eredményt,
érdemes megvizsgalni a rendelkezésre all6 molekulapalyakat és vegyértékelektronok szamat.
(6. abra) A boratomok egy s €s harom p palyaval rendelkeznek vegyértékhéjukon, mig a
hidrogén atomok mindegyike egy darab s palyaval. Ennek megfeleléen 24 darab elektron, azaz
12 elektronpar 4all rendelkezésre. A 6 darab terminalis B-H kotés 6 darab elektronpart vesz
igénybe, ezek klasszikus 2c-2e kotések. A boratom fennmaradd palyai egy tovabbi sp
hibridallapotu palya és két p palya. Az sp hibrid palya nagyobb lebenye a molekula kdzéppontja
felé mutat, amely nagyban hozzgjarul a 3D aromassag kialakulasdhoz. A fennmarado p
palyakbol tovabbi 6 darab kotdpalya alakul ki, ami igy Osszesen 7 darabot eredményez a
klaszterben (nem szamolva a B-H kotéseket), ugyanakkor csak 6 darab elektronpar marad ezek
betdltésére. Ahhoz, hogy minden kdtdpalya betdltott legyen, tovabbi két elektronra van sziikség
(az abran piros szinnel jelzett elektronok), aminek a fényében érthetd, hogy két negativ toltésii

anionként stabilizalddik a rendszer.

%
<

& & %

6. abra A hexaboran dianion klaszter lényegesebb molekulapalyai

E tényekbdl korabban ugy gondoltak, hogy a boranok elektronhianyos vegyiiletek, ami
annyit jelent, hogy a molekuldban tobb kotpalya talalhat, mint amennyi vegyértékelektron
rendelkezésre 4ll, hogy 2c-2e kotésekkel kielégitsék az oktett-szabalyt.[] Mara ezt az elméletet

mar megcafoltak, pontosan annyi elektronjuk van, amennyi a klasztervegyiilet stabilitasahoz
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sziikséges, amit a legjobban az bizonyit, hogy elektrokémiai Uton redukalva (forméalisan

elektront helyezve a klaszterre), azok felnyilnak és bomlasnak indulnak.!!”!

2.2 Klozo-karboranok

Az ikozaéderes dodekaboran is hasonld analdgia szerint vezethetd le, mint a hexaboran
(a feltételezést Longuet-Higgins és Roberts szamitasokkal igazoltik).!'8) Ha viszont a
klaszterben két boratom helyét atveszi valamilyen heteroatom, akkor a vegyértékelektronszam
modosul a klaszterben, mig a kotd palyak szdma nem valtozik, igy amennyiben tobb
vegyértékelektron all rendelkezésre, akkor stabil, semleges molekuldkat is kaphatunk. Az igy
kapott vegyiileteket nevezziik heteroboranoknak. A legszélesebb korben kutatott heterobordnok
a karboranok, amelyeknél a heteroatom szén. E vegyliletek kiemelkedd stabilitassal
rendelkeznek a heteroboranok koziil, ami annak koszonhetd, hogy a szénatom méretben és
elektronegativitasban sem kiilonbozik drasztikusan a boratomoktol.

A karboranokon beliil az ikozaéderes klozo-karboranok a legstabilabbak és a leginkabb
vizsgalt vegyliletek. E vegyiiletek viszonylag magas homérsékletig stabilisak (400°C), nem
piroférosak és a NaCl-dal megegyezd toxicitasuak. Szerves kémiai analdgja alapjan az
ikozaéderes klozo-karboranokndl megkiilonboztetink orto-, meta- és para- konstitucios
izomereket, pontosabb elnevezés szerint orto-(1,2)-karborant, meta-(1,7)-karborant és para-

(1,12)-karborant (7. abra). Az atomok IUPAC szdmozasa az abran lathatd mdodon torténik.

CH

7. abra lkozaéderes klozo-karboranok konstit(icids izomerei

Ezeknek a vegyiileteknek az eldallitasa jellemzéen dekaboranbol és acetilénbdl (vagy

valamilyen acetilénszarmazékbol) torténik, Lewis-bazis jelenlétében (8. abra).[11[20]

13



. L. /
Lewsis- bazis /

=) — ©on

(QJBH ( CH

8. abra Orto-karboran eldallitasa

Ilyen médon kizardlag az orto-izomert lehet eléallitani, igy meta- és para-izomereket
ebbdl kiindulva lehetséges izomerizalni. Termodinamikai szempontbol a para-karboranok a
legstabilabbak, orfo-izomereket inert atmoszféraban 400-500 °C-ra hevitve meta-, 600-700 °C-
on para-izomereket kapunk.?!! Az izomerizacié mechanizmusara tobb elméletet is kidolgoztak,
de egyértelmiien nem sikeriilt még egyiket sem bizonyitani. Szamitasos modszerekkel egy un.
gyémant-négyszog-gyémant atrendezddést igazoltak.”?] Fontos azonban hozzitenni, ez az
elmélet csak az orto—meta atrendezédést irja le ¢és megjelenése Ota mar tobben
megkérddjelezték.

A szénatomok elektronegativitisa nagyobb, mint a bdératomoké, igy a szénatomok
elektronszivo tulajdonsaggal rendelkeznek a szubsztitualatlan klaszterekben. Ez a hatés kihat
az egész molekula reaktivitadsara, mely szempontbol a CH egység tavolsagatol fiiggben az orto-
és meta- izomerek négy kiilonboz6, mig a para-izomer egy fajta BH egység tartalmaznak. (9.

abra).
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OBHI1
OQBH2

BH 3
O BH4

orto

9. abra [zomerek kiilonb6z6 BH egységei

2.3 Szén-szén kotéshossz karboranokban

Klasszikus szerves molekuldkban a Cgp3-Csps kotés jellemzoéen 1,5 A Kkoriili.®! Ezzel
szemben orto-karboran esetén a kotés joval hosszabb, 1,624 A.24 Tovabba, ha a C atomok
hidrogénjeit bizonyos csoportokkal szubsztitualjak, a kotéshossz megkozelitheti a 2,0 At is,
sOt olyan mértékben is megnytjthatd a szénatomok tavolsaga, hogy gyakorlatilag nem vehetd
mar kotésnek. Ilyen esetekben kaphatunk Un. pszeudoklozo szerkezetli molekuldkat, amelyeket
elsésorban metallokarboranoknal irtak le.!*!

A jelenség okénak szamos hatast megjeloltek. Dontéen két nagy csoportot
kiilonboztethetiink meg: elektronikus és sztérikus hatdsokat. Az o-karboran szénatomjahoz
kozvetleniil kapcsolodo, m-elektronkiildd csoport elektront dondl a klaszter iranyaba,
jellemzdéen a C-C kotés o lazitd palyara, ami eredményezi a C-C kotés gyengiilését. Ezt a
jelenséget (m-elektron donalas c-palyara) negativ hiperkonjugacionak nevezziik.*®!

A fenti elméletet igazolja, hogy semleges molekuldk esetén NH- ill. SH- csoportnal
figyelték meg eddigi egyik leghosszabb C-C tavolsagot, mind DFT szamitasokkal josolt, mind
kisérleti eredmények esetén.?’! Természetesen ebben az esetben is szerepet jatszik a csoport
atomjainak elektronegativitasa (fluoro csoportok esetében nem volt jelentds a hatas) és a
maganos par térbeli helyzete.

Ezen feliil szamit a molekula 0ssztdltése, illetve a kapcsolddo csoportok toltése is. A
klaszter szénatomjain 1évé hidrogének megfelelé anionos funkcids csoporttal valo
helyettesitésekor még hosszabb kitéshosszt figyeltek meg. Azonban az is lathato volt, hogy az
anionos szubsztituensek hatasa elsdsorban a klaszter szénatomjait befolyasolta, igy még a Ce-

Cckotés ,,hangolasa” is lehetdveé valt.
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Ha a karbordn szénatomjain nagyméretli szubsztituensek helyezkednek el, akkor az
szintén taszitast idézhet eld, ami a kotéshossz ndvekedéséhez vezet. Itt elsdsorban nagyobb
atméroji atomok €s nagyobb aromas csoportok azok, amik ilyen médon befolyésoljak a Ce-Cc
tavolsagot. Osszefoglalva tehat, a kdtéshosszt elektrosztatikus hatasok és sztérikus hatasok
egylittesen befolyasoljak, a csoport jellegétdl fiiggd mértékben (példak: 10. abra). Felmeriil a
kérdés, hogy a karboran klaszter més kotéseit is lehet-e ilyen mértékben modulalni, mint a C-

C kotés esetében.

Qﬁ@ +3

HN

2,156 A 931 A
H

N

N ;{\\/

10. abra A leghosszabb, karboranok esetén publikalt C.-C. kotések! 28]

2.4 A kotés vizsgalatanak eszkoztara

A kémiai kotést mint fogalmat nem olyan egyszerii definidlni, mint azt el8szor
gondolnank, ahogy ezt a bevezetdben is kiemeltem. Amennyiben rendelkezésre all egykristaly
rontgendiffrakcio segitségével meghatarozott szerkezet, akkor a kdtéshossz a leginformativabb
jellemz6. Ugyanakkor sok esetben nem sikeriil alkalmas kristadlyt ndveszteni, ilyenkor a
leirdshoz szémos lehetdség rendelkezésiinkre all. Informdaciot nyerhetiink azzal, hogy
meghatarozzuk a kotés felszakitasdhoz sziikséges energiat, a kapcsolodod atomok kézéppontja
kozotti elektronsiiriséget, elektromos toltések kozti vonzo erdket. Ezekre mind-mind 1éteznek

szamithatd, kvantitativ mennyiségek, amelyek segitségével dsszehasonlithatoak egymassal.



A felszakitashoz sziikséges energia abszolut értéke megadhatd ugy, mint a molekula
atomokbol vald kialakuldsdnak entalpianyeresége. Ez azonban Osszetettebb szerkezetii
vegyiiletek esetében mar egy-egy atom kozti kolcsonhatas erdsségérél nem ad atfogo
informaciot.

Emiatt is valt sziikségess¢ egy jobban definialhato, az adott kotésre jellemzd mennyiség
bevezetése. Kvantumkémiai szamitasok segitségével két atom kozti elektronstiriséget bizonyos
pontokban megvizsgalva, kovetkeztetéseket vonhatunk le a kotés erdsségével kapcsolatban.
Ezen pontok elhelyezkedése a kdvetkezéen magyarazhat6 el egyszerlien: a kotésben résztvevo
atommagok koziil az egyikbdl egy egyenes mentén a masik atommag felé kezdiink el haladni,
¢s vizsgaljuk az elektronsiiriiséget. Az elektronsiirliség értelemszertien monoton csokken.
Abban az esetben, ha az elektronstirliség eléri a nullat, az atom nincs kolcsonhatasban a
masikkal, viszont kémiai kotés esetén az érték elér egy minimumot, majd ismét emelkedni kezd
a masik atommag felé kdzeledve. A minimum pontot nevezziik kotés kritikus pontnak.!>”’
Angolszasz irodalomban elterjedt roviditése BCP (bond critical point). Ebben a pontban az
elektronsiirtiség képet ad a kdlcsonhatéas erdsségérdl, azzal aranyos.

A kotés kritikus pontban végzett analizis mellett kiillonb6zo kotési indexek, kotésrendek
is rendelkezésre allnak, amelyek megadjék, hogy egy kotésben mennyi elektron vesz részt.
Szdmos kutaté definidlt kotésrendeket, amelyek az elsérendli stirliségmatrixbol
szarmaztathatoak.*”) Ezek koziil a Wiberg-index hasznélata a legelterjedtebb. A pontos fizikai

leirasat mellozve,*!-%]

mar-mar pongyoldnak tekinthetd definici6 szerint, a Wiberg-index
megmutatja, hogy mennyi az atlagos elektronparok szama, amit megoszt egymas kozt két atom.
A felsorolt eszkozok mind betekintést nyujtanak egy kémiai kotés jellegébe és

lehetdséget adnak Osszehasonlitasukra, de teljeskoriien egyik sem irja le az adott kolcsonhatést.

3. Alkalmazott szamitasos kémiai modszerek

A szamitasokat kivétel nélkiil Gaussian091*}! programcsomaggal végeztem el, vizualis
megjelenitéshez Molden** programot haszniltam. A geometriai optimalast két 1épésben
hajtottam végre. Mindkét esetben B3LYP szinten, kezdetben 6-31G*, majd aug-cc-pVTZ
bazissal. A két bazissal torténd optimalizalast elsdsorban a szamitdsi id6, emiatt a gépek
terhelésének csokkenésének érdekében hajtottam végre. Az esetek tilnyomo tobbségében kozel

azonos szerkezeteket kaptam, leszamitva egy-két anionos rendszert, ahol a kiilonbséget
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feltehetden az okozza, hogy a 6-31G* bazis nem tartalmaz diffuz fiiggvényt. A dolgozatban a
B3LYP/aug-cc-pVTZ szinten szamitott adatokat tiintettem fel.

Fontos kiemelni, hogy a B3LYP mint funkcional alkalmazasat szamos tamadas éri, és
valoban szamos esetben nem nyujt megfeleld eredményt, dontden olyan problémak leirasara,
ahol diszperzios kolcsonhatdsok is szerepet jatszanak. Egyszerii karboran rendszerek leirdsara
a B3LYP funkcional megfelelé eredményeket szolgaltatnak, amit szamos altalunk is elvégzett

validalas és masok altal rangos folyodiratokban publikalt eredmények is mutatnak. 3>l
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4. Eredmények

4.1 ,,Scan” eredmények

Az egyensulyi geometriahoz képest barmely kotés megnyujtasdhoz energiabefektetés
sziikséges. Az egyes kotések rugalmassaganak Osszehasonlitasa konnyen megtehetd oly
modon, hogy azokat szisztematikusan megnytjtva, majd igy rogzitve a kotéshosszt
»scannelve”, mig a rendszer tobbi részét szabadon optimalva vizsgdljuk a rendszerben
felhalmozodo energia tobbletet. El6szor azt szerettem volna meghatarozni, hogy a karboran
klaszter kiilonbozé kotéseinek megnyajtasdhoz, mekkora energiabefektetés sziikséges.
Szamitasi oldalrol, ez egyszerlien megvaldsithatd, hiszen az adott kémiai kotés hosszat tobb
1épésben 0,05-0,05 A-mel megnovelve, majd rogzitve a rendszer optimalhaté ¢&s
meghatarozhat6 a rendszer energiaja. Ezt scan szamitdsoknak nevezem a tovabbiakban.

A kiilonb6z6 konstiticios izomerekben a kiilonb6zo kémiai kotések szama eltéro,
melyeket a 11. abra szemlélteti.

Altalanosan levonhato kvetkeztetés, hogy egy adott kotés kis mértékii hossz valtozasa
nem okozott akkora mértékli energiandvekedést, mint egy klasszikus szerves kémiai
molekuldban tapasztalhatunk. Szemben az etdnnal, ahol 0,1 A valtozas 2,4 kcal/mol
energiavaltozast okozott azonos szamitasi szinten, karboranok esetében ez minddssze 1,0 — 1,2
kcal/mol volt (44. tablazat-46. tablazat). Ebbol arra lehet kovetkeztetni, hogy a klaszter
szerkezete lehetévé teszi, hogy egy bizonyos mértékig torténd torzitast a molekula a tobbi
kotéshosszanak valtoztatdsaval kompenzalni tudja anélkiil, hogy energiaja egy nyilt lanca
szénhidrogénhez hasonl6an megndne. Természetesen, ha a kotéshossz valtozas jelentds, ugy az
energia ndvekedése is sokkal nagyobb volt. A 0,5 A rogzitett tdvolsag esetén a rendszer mar

12,7 — 22,0 kcal/mol destabilitast mutatott.
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11. abra Lehetséges kotéstipusok a kiillonb6zo izomereknél

A vizsgalatokat orto-karborannal kezdtem. Az igy kapott optimalt rendszerek kotés
kritikus pontjainak vizsgélatainal a kotéshossz fokozatos novelése egy bizonyos pont utan
egyes esetekben a kotés kritikus pont eltiinéséhez vezetett, tehat ez alapjan formalisan megsziint
a szigma kotés az adott atomok kozott, azonban a klaszter ennek ellenére nem nyilt fel. A kotés
kritikus pont megsziinésével egyiitt, amikor az elektronstiriség lecsokkent 0,1 atomi egység
ala, megjelent egy gytirti kritikus pont (47. tablazat). Ez bizonyiték arra utal, hogy a formalis
szigma kotés megsziinésével a kotés két atomja tovabbra is elektromos kdlcsonhatasban
maradt, csupan még inkdbb a delokalizalt kotésrendszer részeként. (Megvizsgaltuk a
hullamfiiggvény stabilitasat, valamint a szingulett-triplett felhasadas mértékét is, amely minden
esetben 30 kcal/mol feletti érték volt.)

Fontos azt is megjegyezni, hogy a klaszterben a C.-C. kotések megnytjtasa igényelte a
legkevesebb energiat, dsszhangban az irodalomban leirtakkal.!*”) Ennél kis mértékben tobb
energia befektetése kellett a C-B kotések meghosszabbitasahoz, végiil a B-B kotéshossz
megnyujtasa volt az, ami a legtobb befektetett energiat igényelte. (12. abra) Ugyanakkor fontos
megjegyezni, hogy példaul 0,5 A-mel torténd nyujtas esetében, ami mar igen jelentds kotés
meghosszabbodasnak tekintendd, a kiilonbség még nem tul jelentds (4-5 kcal/mol) (44.

tablazat).
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Scan eredmények orfo-karboran esetén

25 —rC1-C2
——CI1-B3

o—C1-B4

20 B3-B4
—e—B3-B8

—e—B4-B5

W

AE an-opi(keal/mol)

-0,2 -0,1 0 0,1 0,2 03 0.4 0.5 0,6
Alganop(A)

12. abra Energia valtozasok orto-karboran esetén

Meta-karboran esetén az orto-karborannal megfigyelt kiilonbség a C-B ¢és B-B kotés
nyujthatosaga kozott megmaradt, azonban itt is csak jelentds, 0,4-0,5 A mértékii kotéshossz
novelés esetén lett meghatarozo. (13. abra) Lathato, hogy itt a B2-B3 kotés megnyujtasa igényli
a legtobb energiabefektetést. (45. tablazat)

Scan eredmények meta-karboran esetén
25

20 —e—CI|-B2 ——Cl1-B4 —o—Cl-B5
B2-B3 —#—B2-B6 —®—B4-B5
—e—B4-B§ —e—B4-B9 —e—B5-B9

—e—B9-B10

AEpn-opi(kcal/mol)

-0,2 -0,1 0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6

Alscan-opt(‘&‘)

13. abra Energia valtozasok meta-karboran esetén
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Para-karboran esetén a nagymértékii szimmetria a kiilonboz0 lehetséges kotések szamat
lényegesen lecsokkenti: kétfajta B-B és egy fajta C-B kotés kiilonboztethetd meg. A kotés
megnyujtasa az el6z6 két izomerhez hasonlo trendek alapjan hatott a rendszer energiajara. (14.

abra, 46. tablazat)

Scan eredmények para-karboran esetén

25
—e—CI-B2

20 —e—B2-B3

B2-B7

AE an-opi(kcal/mol)

-0,2 -0,1 0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6

Alscan—opt(‘&)

14. abra Energia valtozasok para- karboran esetén

Osszefoglalva a scan szamitasok eredményeit, lathato, hogy a B-B és C-B kotés nem
kiilonbozik jelentésen a C.-C. kotéstdl, azonban megnyujtdsa tobb energiat igényel.
Szubsztitualt o-karboranok esetében a C.-Cc kotés lazuldsara a negativ hiperkonjugaciot jelolték
meg a legfontosabb tényezének (a nyilvanvald sztérikus hatasok mellett), igy B-B kotések

esetében is a jO m-donor szubsztituensektdl varhatjuk a legnagyobb kotéshosszabbodast.

4.2 Geometriai valtozasok szubsztitualt karboranok esetén

Orto-karboranoknal megfigyelhetd volt, hogy a rendkiviil hosszii C¢-C. kotéshossz
Osszefliggésbe hozhatd a molekula szénatomjain elhelyezkedd szubsztituens n-elektrondonalasi
képességével. Emiatt a vizsgalatokat én is olyan csoportokkal kezdtem meg, amelyek
hiperkonjugaciéo 1utjan jelentdés befolyassal birnak a klaszter adott kotéseire, azonban
referenciaként megvizsgaltam kiilonbdzd, n-donalasra nem alkalmas, akar elektronszivo hatasu
csoportokat is. Mivel igen hosszii C.-C. kotéstavolsdgot anionos rendszereknél irtak le

korabban,?” ilyen tulajdonsagli csoportokat is vizsgaltam. Ezek alapjan a kovetkezd
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csoportokkal végeztem szdmitasokat: -S°, -O", -NHa, -OH, -SH, -CH3, -Cl, -SiH3, -CHz", -CF3,
-NOa.

A kiilonbozé BH egységek tipusai, igy a vizsgalandd szubsztituensek elhelyezkedése
orto-, meta- és para-karboran esetén kiilonbozik, ahogy azt korabban bemutattam. (9. abra)

A fentiek értelmében a kovetkezd szerkezetli molekuldkat vizsgaltam (15. abral7.

abra):
Ol 02 03 04
}5\\ }5\\ 5 EE X: S°, 0, NH,, OH,
o BX SH, -CH3, C], SIH3,
05 06

15. abra Vizsgalt molekulacsoportok konstitucio szerint (orto-karboran)
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a a a

M5 M6 M7

CH  X:S 07, NH,, OH,

° gi SH, CHj, CI, SiHs,

16. abra Vizsgalt molekulacsoportok konstitucio szerint (meta-karboran)

fb\ cy X:S, 0, NH,, OH,
O BH SH, CHj, Cl, SiHs,

O BX  CH,, CFs, NO,

\I/
P1

17. abra Vizsgalt molekulacsoport konstitucié szerint (para-karboran)
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A szubsztituensek elektron dondld képessége alapjan négy f6 csoportot lehet
megkiilonboztetni.

Az els6 csoportba tartoznak azok a rendszerek, ahol anionos funkcios csoportokkal (S
,O7,CH>) szubsztitualtam a karboran klasztereket. E helyettesitok hatasa volt a legerételjesebb
a kotéshossz tekintetében. Ezeknél a szubsztituenseknél kiemelkedd, 0,8 A kotéshossz valtozas
is megfigyelhetd volt (O7; M1) (24. tablazat), azonban ez a nagy mértékii nyujtas mar a klaszter
Hfelnyilasat” eredményezte, nem lehet formalisan szigma kotésnek tartani. Mindenképpen
hozza kell tenni, hogy ezek az egyedi esetek kizarolag a szénatomok koérnyékén, C-B és Cc-Ce
kotéseknél jelentkeztek. Ez Osszhangban van azzal a kisérleti ténnyel, hogy a karboran
klaszterek erds nukleofilek/bazisok jelenlétében e poziciokban nyilnak fel.

Misodik csoportba a jo m-elektrondonor, de semleges csoportot (SH , OH , NH>)
tartalmazo szarmazékok tartoznak. Ezeknél a funkcids csoportoknal mérsékeltebb kotéshossz
valtozas volt jellemzd, ugyanakkor meg kell jegyezni, hogy az aminocsoport kivalo
elektrondonor képessége miatt kotéshossz valtozasokban az elébbi, anionos funkcids
csoportokhoz hasonldan viselkedett. A maximalis kiilonbség ebben az esetben 0,068 A (1.,19.
tablazat).

Harmadik csoportba tartoznak azok a szubsztituensek, amelyek nem képesek
hiperkonjugacid utjan elektront donalni a klaszterre. Ezen esetekben a véltozasok 0,04 A-nél
kisebbek voltak. Mindezek ellenére meg kell emliteni, hogy szamos példa van arra, hogy egy
gyengébb donor is képes volt jelentdsebb valtozast elérni, attol fiiggden, hogy hova csatlakozik
(példa: SiHz; O4) (12. tablazat Szilil-szarmazékok; o-karboran).

A negyedik csoportot az elektronszivo tulajdonsagl szubsztituensek alkotjak, azaz a
nitro- ¢és trifluormetil-csoportok. Ezeknél a molekuldknal igen ritkdn tapasztaltam jelentds
valtozast a kotéshosszokban. A csoport érdekessége, hogy sok esetben (meta-karboranoknal
egyértelmiien) itt is kotéshossz novekedés volt megfigyelhetd, am ez leginkabb attol fliggott,
hogy melyek voltak a kapcsolodasi helyek.

Elektronszivo funkcids csoportokkal helyettesitett orto-karborannal érdemes
megemliteni azt az esetet, amikor kotésrovidiilést figyelhetiink meg, (0,045 Aill. 0,030 AAlL-
15.,17. tablazat), a valtozas nagysaga nem Osszehasonlithatd a nyujtas esetével erds m-donor
esetén, ami szintén alatdmasztja azt a tényt, hogy e kotések elektronikus uton konnyen
modulalhatoak.

Altalanosan levonhato kovetkeztetés, hogy a jelentds hosszvaltozasok fiiggenek attol,
hogy milyen tavol talalhaté a kapcsoldodod csoport a klaszter szénatomjaitdl. Orto-karborannal

jol megfigyelhetd, hogy ha a két szénatommal szomszédos atomon tortént a szubsztiticié (0O1)
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vagy kozvetleniil a szénatomokon (06), és a kapcsolédd csoport képes hiperkonjugacioval
elektront donalni, akkor a kotéshosszak jelentdsen valtoztak. Ezek azonban alapvetden azzal
hozhatoak Osszefliggésbe, hogy a kiilonbozd kotéstipusok milyen konnyen torzithatok, a
szénatomok milyen tavolsagra helyezkednek el. A C.-C. kotéstavolsag jelentdsen tudott
valtozni, a Cc-Cc-vel szomszédos C-B kotéshosszok valamennyivel csokkentek, ezzel
kompenzalva a torzulést, amig a klaszter tobbi része merevebben viselkedett (jellemzden 0,01
A-nél kisebb valtozas).

A hatas erésebb elektrondonor esetén volt a legjelentésebb. A kotéshossz ebben az
esetben olyan mértékben megnyult, hogy az mar nem tekinthetd kémiai kotésnek. Ennek jo
példaja, hogy (O ;M1) esetén a két szénatom altal bezart két boratom (B2,B3) tavolsaga 2,801&.
(24. tablazat) Tehat a scan szamitasoknal leirt médon ,.felnyilt” a klaszter, am a szomszédos
atomok tovabbra is kolcsonhatasban maradtak a molekula aromés tulajdonsagai miatt.

A fent leirt kiilonbség ellenére boratomok szubsztiticidja esetén is megfigyelhetd volt
a kotéshosszabbodés. Abban az esetben, ha a szubsztiticid olyan helyzetben torténik, hogy
minden iranybdl boratomok veszik koriil a kapcsolodas helyét (pl.: NH»;04, 2. tablazat), akkor
a fent leirtaknak megfeleléen a szubsztitudlt bor korili (B9, O4 esetén) kotéshosszak
megndnek, mig az ezzel szomszédos kotések kisebb mértékben csokkennek. Az, hogy a
csOkkenés milyen mértékii volt az egyes szomszédos kotéseken azonban szintén a szénatomok
tavolsagai befolydsoljak. Ha a szénatomok tdvolsdga nagy (mint az itt levezetett példaban),
akkor a kdtéshosszabbodas B-B atomok k6zott meglehetdsen homogén modon torténik, minden
iranyba kozel azonos mértékben. Ha a funkcios csoport a klaszter valamely szénatomja koriil

helyezkedett el, akkor a szénatomok befolydsa mar észrevehetd volt.

4.3 Kaétszeres szubsztitucio hatasa B-B kotésekre

A szénen szubsztitualt szarmazékok esetében megfigyelték, hogy a két szubsztituens (a
klaszter két szomszédos szénatomjan) szinergikusan erdsiti a kotés nyajtasat. Célom volt ennek
a jelenségnek a vizsgalata B-B analdgiara, orto- és meta-karboran esetén.

A vizsgalatokat a klaszter szénatomjaitol legtavolabbi bératomjain (orfo-izomernél
B9,B12, meta-izomernél B9,B10) végeztem el, ugyanis ezeket a bératomokat a legkonnyebb
szelektiv mdédon funkcionalizalni (18. dabra Szamitott B-B kotéstavolsagok kétszeresen

szubsztitudlt klaszterekben, tehat e rendszereket a legkonnyebb eldallitani laboratdériumban.
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Osszevetve a Cc-C. kotéshosszabbodassal,?”) megallapithato, hogy a szubsztitiiciok
ebben az esetben is jelentds valtozast tudnak eldidézni, azonban a hosszabbodas mértéke egy-
egy kotésre lebontva kissé elmarad a Cc-C. kotéseknél leirtaktol.

A kiilonboz6 funkciods csoportok hatdsai azonban ebben az esetben is teljes 6sszhangban
voltak a mar kordbban megallapitottakkal, az anionos szubsztituensek és az aminocsoport volt

az, amely a leghosszabb kotéshosszabbodast tudta eldidézni.

A
ch A
X
O BH ~
OB X
X
X: X' v
H 1,779 A 1,790 A
NH2 1,821 A 1,842 A
OH 1,808 A 1,824 A
SH 1,791 A 1,812 A
o 1,976 A 2,023 A
S 1,938 A 1,972 A

18. abra Szamitott B-B kotéstavolsagok kétszeresen szubsztitualt klaszterekben

Osszehasonlitva az egyszeres és kétszeres szubsztitGcid hatdsat a klaszterre,
megfigyelhetd, hogy a szinergikus hatas itt is érvényesiil, a kétszeres szubsztitucié ebben az
esetben is jelentdsen nagyobb kotéstavolsagot eredményezett, mind meta- mind orto-izomer
esetén (18. abra Szamitott B-B kotéstavolsagok kétszeresen szubsztituadlt klaszterekben,
azonban a klaszter tovabbi kotései szinte teljesen megegyezd mértékben valtoztak. Példaul O
;M7 esetén a B9-B10 kotés hossza 2,023 A, mig M4 esetén ugyanez 1,914 A, ami jelentds
kiilonbségnek mondhato, ugyanakkor a B8-B9 kités hossza megkozelitdleg azonos (M7: 1,888
A, M4: 1,901 A). (24. tablazat25. tablazat)

Osszefoglalva az elvégzett kvantumkémiai szamitisok segitségével —sikeriilt
megmutatni, hogy hasonloéan rugalmas kotések figyelhetdek meg a karboran klaszter mas
atomjai kozt is. A kapott szamitasi eredmények legjobban a megfeleld vegytiletek eldallitasaval

¢s az egykristaly rontgendiffrakciéval meghatarozott kristalyszerkezetiikkel lehetne igazolni.
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Ennek érdekében csoportunk szamos vegyiiletet eldallitott. Munkam sordn én két

bisztiol szarmaz¢k eldallitasaba csatlakoztam be, a 19. abra szerepld reakcidutakon.

S—S
CHLCl, 2% NaOH-MeOH 5
-60->25 °C S—S 25 °C SH
5h L i 6 nap 1

/é\ $,Cly; AICI; A _S—S_ )5\ NaBH, /6\ _SH

CH,Cl, 2% NaOH-MeOH
-60->25 °C S—S 2 °C SH
D na
sh L ] p 5
CH
O BH
OB

19. abra Elvégzett reakciok: 9,12-bisz(tiol)-o-karboran (1); 9,10-bisz(tiol)-m-karboran (2)

eldallitasa

E vegyliletek nem tekinthetoek uj vegylileteknek, azonban kristalyszerkezetet nem
publikéltak réluk.[*”! Tovabba fontos kiemelni, hogy a korabban publikalt receptek alapjin nem
sikertilt tobbszori probalkozas ellenére sem megfeleld tisztasagu termékeket kapnom (nem
beszélve a jelentdsen alacsonyabb termelésrdl). Végiil inert atmoszféraban elvégezve a
kisérleteket, valamint oszlopkromatografias tisztitast kovetden sikeriilt mindkét anyagbol
egykristaly rontgendiffrakciora alkalmas kristalyt novesztenem. A Dr. Holczbauer Tamas altal
megmért és megfejtett szerkezet alapjdn megallapithato, hogy a B3LYP funkcionadl j6 egyezést
ad ezeknél a vegyiileteknél.
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1 ditiolnal (20. 4bra) mért B9-B12 kotéshossz 1.790 A, a kisérleti és szamitott
kotéshosszok kozti kiilonbség (az egész molekuldban) maximalis értéke 0,018 A volt, az

eltérések atlaga 0,007 A. (43. tablazat)

20. abra 9,12-bisz(tiol)-o-karboréan (1) egykristaly rontgendiffrakciéval megéllapitott

geometridja
2 ditiol vegyiilet (21. abra) esetében a B9-B10 kotéstavolsag 1,815 A, a szamitott 1ill.

rontgenkrisztallografiaval megallapitott kdtéshosszok kozti kiillonbség maximum 0,014 A volt,

azonban az atlag jelentésen elmarad tdle (0,006 A). (43. tablazat)
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21. abra 9,10-Bisz(tiol)-m-karboran (2) egykristaly rontgendiffrakcioval megallapitott

geometriaja

3 diaminnal (22. abra) a B9-B10 k&téshossz 1.845 A volt. Az itt eltérés valamelyest
jelentdsebb: a maximalis eltérés itt 0,025 A, az atlag 0,009 A volt. (43. tablazat)

22. abra 9,10-Bisz(amino)-m-karboran (3) egykristaly rontgendiffrakcioval megéllapitott

geometridja
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Mint a fenti szamitott eredményeimbdl is lathatd (18. abra), a tiol csoportnal jobb n-
elektrondonor amino csoport esetében nagyobb kotéshosszabodas varhato. E vegyiiletet
Harcsa-Pintér Zsofia allitotta eld sajat kisérletei soran, ahol gytirlizarasi reakcio
megvalositdsdhoz volt sziiksége e prekurzorra. A vartakkal Osszahangban 1.845 A B-B
kotéshosszt sikeriilt megfigyelni, ami legjobb tudomasunk szerint az eddigi leghosszabb B-B
kotés karboran klaszterek esetében (noha a kiilonbség kicsi az eddig ismert leghosszabb
kotéssel dsszahasonlitva, ~0,0224.).381

Szamitasaim megmutattak, hogy az aminocsoport eseténél is hosszabb kotés varhato
amennyiben anionos szubsztituenseket alkalmazunk. Ugyanakkor itt fontos megemliteni, hogy
a karboranok, kiilondsen az orto-karbordnok érzékenyek erds nukleofilekkel szemben, igy a
létrehozandd negativ toltéssel rendelkezd funkcids csoport, egyben erds nukleofilként a
karboran klaszter bomlasdhoz vezet. Tobbek kdzt emiatt nem is probalkoztunk, -NH™ -O” vagy
-CHz csoportok kialakitasaval. Ugyanakkor a tiol csoportokat deprotonalva a kapott tiolat mar
lagyabb nukleofilnek tekinthetd. Ezért mindkét bisztiol szarmazékot, deprotonaltam KH és
KO'Bu bazissal (a két kiilonboz6 bazis hasznalata nem okozott kiilonbséget a reakcio
kimenetelére). Azért, hogy a kalium ne koordinalédjon erdsen a tiol csoporthoz, 18-korona-6

étert adtam a rendszerhez. (23. abra)
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SH
-

SH

SH

KOtBu vagy KH

18-korona-6-koronaéter

»
THF
25°C
KOtBu vagy KH
18-korona-6-koronaéter
?
THF
25°C
CH
O BH
OB

S K" (18-korona-6-éter)

S K" (18-korona-6-éter)

}5\ _S" K" (18-korona-6-éter)

S" K" (18-korona-6-éter)

23. abra Elvégzett deprotonalasi reakciok: Kéalium-9,12-bisz(tiolat)-o-karboran (4); Kalium-

9,10-bisz(tiolat)-m-karboran (5) eldallitasa

Orto-szarmazék esetében a THF-es reakcidelegybdl fehér porszerii anyag valt ki, amit

DMSO-ban és alkoholokban tudtam csak visszaoldani. A beparolt reakcidelegy deuteralt

DMSO-ban felvett spektruma alapjan az anyag bomlott (24. abra, 25. abra).
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25. abra Orto-bisztiolat (4) szarmazék ''B NMR spektruma
Ugyanakkor a meta-karboran szarmaz¢k esetében (26. abra28. abra) THF oldoszerben
elvégzett reakcid homogén maradt. A nyers termékbdl deuteralt THF-ben felvett kiillonb6zo

NMR spektrumok alapjan egy relativ tiszta reakciora kovetkeztethetiink (a nem feltiintetett

csucsok minden esetben a THF jelei).
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26. abra Meta-bisztiolat (5) szarmazék '"H NMR spektruma

27. abra Meta-bisztiolat (5) szarmazék ''B NMR spektruma
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28. abra Meta-bisztiolat (5) szarmazék {'H}'*C NMR spektruma

Tobbszori probalkozdsom ellenére sem sikeriilt egykristdly rontgendiffrakciora
alkalmas kristalyt ndvesztenem a deprotonalt szarmazékokbol. Ugyanakkor Dr. Kertész Julia
segitségével sikerlilt mérhetd kristalyokat eldallitani. A kristdlyokon egymasrandvések is
voltak, ami miatt nem eléggé jol finomithat6 a szerkezet, igy publikalasra még nem alkalmas,
de igy is nyerhettiink értékes informacidkat (29. abra). Az elsére bonyolultnak tind szerkezet
az alabbiak szerint irhat6 le: egy darab karboranbisztiolathoz egy darab csupasz és egy darab
koronaéter altal komplexalt kalium kation tartozik. Erdekes modon, valami oknél fogva a
kénnel valdo kolcsonhatds olyan erds, hogy képes a csupasz kaliumot stabilizalni a
kristalyszerkezetben. Emiatt jelentds elektronstiriség dondlodik a kalium kation irdnyéba,
amivel magyarazhaté a rovidebb B-B kotéshossz, mint a gazfazisti szamitasok altal josolt

kotéshossz.
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29. abra Meta-bisztiolat (5) szarmazék egykristalyrontgendiffrakcioval kapott geometridja

(az atomok szinei rendre: bor-rozsaszin, szén-sziirke, kén-sarga, kalium-lila, oxigén-piros)
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5. Osszegzés

Vizsgalataim eredményeit 6sszefoglalva megallapithato, hogy a korabban mar vizsgalt
Ce-C. kotés mellet, a karboran klaszter mas kotései is nyujthatoak. A megnyulas mértékénél az
adott funkcids csoport elektromos tulajdonsagai B-B kotés esetében is domindnsak, azonban a
szubsztitlicid helye és szama is jelentds hatdssal bir a kotésszerkezet megvaltozasara. A
leghosszabb B-B kotést anionos szubsztituensek esetén sikeriilt leirni. Az elméleti kémiai
szamitasok mellett lehetdségem volt a laboratériumi munkaba is bekapcsolddni. Sikeresen
kristalyositottam két tiol szdrmazékot, melyek egykristaly rontgendiffrakciéval meghatarozott
szerkezetiik alatdmasztottdk szdmitdsaim helyességét (és B3LYP, mint funkcional
megfeleldségét ezekre a rendszerekre). A deprotonalt szarmazékok esetében megallapitottam,
hogy az orto-karboran szarmazék bomlik, ugyanakkor a meta-karbordn szarmazék esetében
sikeriilt kristalyositani az anyagot. A kristalyszerkezetet megvizsgalva megallapithato, hogy
legjobb tudomésunk szerint a leghosszabb B-B kotést sikeriilt megfigyelni karboran klaszter

esetében.
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6. Fuggelék

6.1 Kisérleti leiras

9.12-bisz(tiol)-o-karboran (1)

A reakciot No atmoszféraban végeztem a reagensek érzékenysége miatt. Egy kivakuumozott
majd Nz alé helyezett, vakuumcsonkkal ellatott 100 ml-es gdmblombikba bemértem 1,0 g ( 7,5
mmol) orto-karborant, majd 11,5 ml absz. diklérmetant adtam hozza. A keletkezett oldat
homérsekletét folyékony N» és MeOH elegyével -50 “C-ra hiitéttem, majd ezen a hdémérsékleten
hozzaadtam 3,17 g (0,023 mol) aluminium-kloridot (livegtolcsér segitségével, apro
részletekben a szilard anyagot). Ezutan a reakcioelegyhez 2,4 ml (30 mmol) dikén-diklorid 4
ml diklérmetanban -15 °C-on elkészitett oldatat adtam (cseppenként terveztiik, de ennek
ellenére viszonylag gyorsan). A reagens hozzadaasa utan az elegy kezdetben sarga szint vett
fel, azonban az 1d0 eldrehaladtaval (megkdzelitdleg egy ora leforgasa alatt) elobb narancs, majd
sotét, mélyzold szinlivé valt az oldat. Az elegyet 5 ordn keresztiil forraltam, majd vizre
ontottem, aminek hatasara fehér csapadék valt ki. A csapadékot mar levegon sziirtem, és vizzel
mostam, majd szaritottam. Az igy kapott termék tomege 3,4 g gramm (228 %) volt, amely
feltehetdleg még jelentdés mennyiségii vizet tartalmazhatott. Ezt egy refluxhiitével ellatott, 250
ml-es gdmblombikban, 85 ml 2 % (m/m) NaOH tartalmt metanol oldatban feloldottam, amihez
apr6 adagonként 1,7 g (45 mmol) NaBHy-et adtam, és szobahdmérsékleten egy éjszakan at
kevertettem. A reakcioelegyet 1:1 HCI oldattal 1-es pH-ig savanyitottam. A vizes fazist 3x20
ml diklérmetannal extrahdltam, az egyesitett szerves fazist magnézium-szulfaton szaritottam,
redds szlir6n sziirtem, majd rotacidés vakuumbeparld késziilek segitségével bepdroltam. A
nyerstermék tisztitasat oszlopkromatografiaval, szilikagél allofazison, kezdetben 1:4 etil-acetat
- hexéan eluenssel gondoltam végezni, de a termelés olyan kicsinek mutatkozott, hogy az
oszlopot metil-alkohollal lemosva a redukcios 1épéstdl indulva megismételtem a reakciot. A
tiszta terméket (0,2 g, 13,5 %) végiil tobbszori atkristalyositassal dietil-éterbdl sikertilt

kinyernem.
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9.10-Bisz(tiol)-m-karboran (2)

A 1épések teljes mértékben megegyeztek az orto-karboran analdgjaval, csupan a két anyag
reaktivitasbeli kiilonbsége miatt a forralas idejét noveltem meg. A hasznalt eszk6zok teljes
mértékben megegyeznek a korabbiakkal. A reakciot 1,1 g (8,2 mmol) meta-karboranbol
végeztem el, amit 11,5 ml diklérmetdnban oldottam fel. Az oldatot folyékony nitrogén és
metanolos hiitdkézeggel -50 °C-ra csokkentettem. 3,0 g (22,5 mmol) aluminium-kloridot adtam
hozza. Ezutan a reakcioelegyhez 2,4 ml (30 mmol) dikén-diklorid 4 ml diklérmetanban -15 “C-
on elkészitett oldatat adtam. A dikén-diklorid oldat hozzaadéasat kisebb adagokban, de nem
cseppenként sikeriilt hozzdadni. A reakcidelegyet egy ¢jszakan at, talfolyoval, nitrogén
atmoszféra alatt forraltam. Ezt kovetden az elegyet (levegén) vizre ontdttem, sziirtem, majd
szintén 85 ml 2 % (m/m) NaOH metanol oldatban 1,8 g (47,6 mmol) NaBHs-el redukaltattam.
A reakciolépést egy nagy refluxhiitdvel ellatott gomblombikban végeztem, 4 napon keresztiil,
szobahémérsékleten. Ujabb 0,5 g (13,2 mmol) NaBH4-et adtam az oldathoz, majd még egy
napig kevertettem szobahOmérsékleten. A kapott oldatot 1:1 sésav oldattal 1-es pH-ig
savanyitottam, majd 3x20 ml diklormetannal, és a vizes maradékot még 3x10 ml éterrel raztam.
A egyesitett szerves fazist magnézium-szulfattal szaritottam, redds sziirén sziirtem rotacios
vakuumbeparlo késziilék segitségével beparoltam. A nyersterméket szilikagél alléfazison,
kezdetben 1:4, késdbb egyre nagyobb etil-acetat tartalmu etil-acetdt — hexan eluenssel
oszlopkromatografias mddszerrel valasztottam el. A kapott anyag rendkiviil jol oldoédott etil-
acetatban. Szamos kristalyositasi [épést végeztem el a rontgen-diffrakciés méréshez sziikséges
kristalyok érdekében. Nagy tisztasdgu kristalyokat sikeriilt kinyernem dietil-éter — etil-acetat
elegybdl, 0,3 g (18,5 %) tomegben.
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Kalium-9.12-Bisz(tiolat)-o-karboran (4)

100-ml-es Schlenk lombikba N, atmoszféraban bemértem 294 mg (1,1 mmol) 18-
korona-6-étert, majd 10 ml aszolit THF-et. Hozzdadtam 112 mg (0,57 mmol)
orto-ditol (1) szarmazékot. A reakcioelegyet jeges vizzel lehlitottem 0 °C-ra, majd
apranként 120 mg (1,1 mmol) KO'Bu-t adtam hozza. Fél oran keresztiil a
reakcioelegyet 0 “C-on kevertettem. A reakcioelegybdl fehér, porszerii csapadék
valt ki. Tovabbi fél oran keresztiil szobahomérsékleten kevertettem, de mivel nem
oldodott vissza, N, atmoszféra alatt kiszlirtem. Absz. metanolban visszaoldottam,
majd THF-es diffuzios atkristalyositassal apro fehér kristalyok valtak kia 2 °C-

os hutében.

Kalium-9.10-Bisz(tiolat)-m-karboran (5)

100-ml-es Schlenk lombikba N, atmoszféraban bemértem 292 mg (1,1 mmol) 18-
korona-6-étert, majd 10 ml aszolit THF-et. Hozzdadtam 110 mg (0,53 mmol)
meta-ditol (2) szarmazékot. A reakcioelegyet jeges vizzel lehiitottem 0 °C-ra,
majd apranként 124 mg (1,1 mmol) KO'Bu-t adtam hozza. Fél oran keresztiil a
reakcioelegyet 0 “C-on, majd két 6ran keresztiil szobahdmérsékleten kevertettem.
A THF-et és a keletkezett ‘BuOH-t vakuumban leparoltam réla. Abszolut THF-
ben visszaoldottam, majd N, atmoszféra alatt tlivegszliirOn szlrtem. A
kristalyositas 2 “C-os hiitében, hosszu hiitési idovel sikeriilt. A kapott kristalyok

atlatszoak voltak.
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6.2 Geometriai eredmények tablazatos formaban

Az eredmények szubsztituensekre lebontva lathatéak. A csoport neve utdni szdm a
kapcsolodasi helyre utal (Isd.: 15,16,17 abrak). Para-karboran esetén nem tettem kiilonbséget,
mivel csak egy konstiticiot vizsgaltam. Ebben az esetben csak a csoport nevét adtam meg.

Sarga savban taldlhatoak azon atomok sorszamai, amik kozt a kotéshossz szamitasat
végeztem. Minden esetben feltiintettem a szubsztitudlatlan karboran kotéseinek hosszat (zold
sav). Ehhez képest a csoportok alatt a kotéshossz abszolut hossza, mellette az alap molekulahoz
képesti kiilonbség lathatd. A kiilonbség, ha meghaladja a 0,01 A-t, akkor azt kiilon szinnel

emeltem ki, kotéshossz nyujtas esetén kékkel, rovidiilés esetén piros.
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Orto-karboranok

Atomok
amelyek
kozta |o-karboran| 3-amino-o-karboran | 4-amino-o-karboran | 8-amino-o-karboran
kotéshossz
volt
szamitva

1(A) 1(A) Al (A) 1(A) Al (A) 1(A) Al (A)
1| 2| 1620 | 159 1,614 | -0006 | 1630 | 0,010
1| 3| 1717 1,777 1,713 | -0,004
1| 4 | 169 | 1,693 1,684 | -0,010
1 | 5| 1,69 | 168 | 0009 | 1,685 | -0009 | 1,694 | 0,000
1] 6] 1717 1,719 | 0002 | 1,709 | -0,008 | 1,721 | 0,004
2 [ 3] 17 | 1,777 OO 1,719 [ 0002 | 1,720 | 0,003
2 |6 | 1717 1,719 | 0002 | 1710 | -0,007 | 1,709 | -0,008
2 | 7] 1694 | 1693 | 0001 | 1,694 [ 0000 | 168 [0
2 | 11| 1694 | 1685 | -0009 | 168 | -0005 | 1,686 | -0,008
3 14| 1775 | 1,780 | 0005 [ 1,799 [N 1782 | 0,007
3 1 7] 1775 1,780 1,777 | 0,002 1,766 | -0,009
3] 8 | 1,759 1,771 0,004 | 1,782
4 | s 1,780 1,781 0,001 1,796
4 | 8 | 1776 1,776 | 0,000 1,789
4 | 9| 1,773 1,780 | 0,007 | 1,787 1,768 | -0,005
5 16| 1775 1,771 | -0,004 | 1,776 | 0,002 1,771 | -0,004
51 9] 1773 1,777 | 0004 | 1,775 | 0,002 1,769 | -0,004
5 110 ] 1776 | 1,781 | 0,005 1,778 | 0,003 1,772 | -0,004
6 | 10 | 1,759 1,754 | -0,005 | 1,762 | 0,003 1,764 | 0,005
6 | 11 ] 1,775 1,771 | -0004 | 1774 | -0001 | 1,775 | 0,001
7 | 8 | 1776 | 1,776 | 0000 | 1772 | -0004 | 1813
7 |11 ] 1780 | 1,781 | 0,001 1,784 | 0004 | 1,773 | -0,007
7 | 12] 1973 1,780 | 0007 | 1,773 | 0,001 1,774 | 0,002
8 | 9 | 1,788 1,781 | -0,007 | 1,786 | -0002 | 1819
8 | 12| 1,788 1,781 | -0,006 | 1,788 | 0,001 1,796 | 0,009
9 | 10 | 1,788 1,787 | -0,001 | 1,783 | -0,005 | 1,778 | -0,010
9 |12 ] 1,779 1,778 | -0,001 | 1,777 | -0,002 | 1,780 | 0,002
10| 11| 1,776 | 1,781 | 0,005 1,780 | 0004 | 1,780 | 0,004
10 | 12 ] 1,788 1,787 | -0001 | 1,788 | 0000 | 1,792 | 0,005
11|12 ] 1,773 1,777 | 0004 | 1772 | -0001 | 1,776 | 0,003

1. tablazat Amin-szarmazékok; o-karboran
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Atomok
allz?zlzzk o-karboran | 9-amino-o-karboran | 1-amino-o-karboran 9.1 2-blszam1no—0-
v karboran
kotéshossz
volt
szamitva

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A)
1] 2| 1,62 1,628 | 0,008 1,685 1,624641 | -0,004
13| 1,717 1,717 | 0,00 | 1,721 0,004 1,70959 | 0,007
1| 4 | 1,694 1,683 1,705 1,70015 | -0,006
1| 5| 1,694 1,689 | -0,005 | 1,705 1,691465 | 0,002
1|6 | 1,717 1,722 | 0,005 1,721 0,004 | 1,711794 | 0,005
2 | 3 | 1,717 1,712 | -0,005 | 1,703 1,718845 | -0,002
2 | 6 | 1717 1,715 | -0,002 | 1,703 1,726107 | -0,009
2 | 7| 1694 1,699 | 0,005 1,684 | -0,010 | 1,684111 | 0,010
2 | 11| 1,694 1,693 | -0,001 | 1,684 | -0010 | 1692937 | 0,001
3 [ 4] 1775 | 1,776 | 0001 | 1,778 | 0,003 | 1,76479¢ [FOI0I0ON
3 |71 1,775 1,769 | -0006 | 1,779 | 0,004 | 1,777709 | -0,003
3 1 8| 1,759 1,755 | 0,004 | 1,763 | 0,004 [ 1,753972 | 0,005
4 | 5| 1,780 1,786 | 0006 | 1,773 | -0,006 | 1,770849 | 0,009
4 | 8| 1,776 1,771 | -0,005 | 1,769 | -0,006 | 1,772643 | 0,003
4 1 9| 1,773 1,802 1,773 | 0,000 | 1,801565
5 16| 1,775 1,780 1,778 | 0,003 | 1,761668
5191 1773 1,790 1,773 | 0,000 | 1,809532
5 110 1,776 1,774 1,769 | -0,007 | 1,769598
6 | 10 | 1,759 1,749 1,763 | 0,004 | 1,747308
6 | 11| 1,775 1,766 | -0,009 | 1,779 | 0,004 1,78438 | -0,009
7| 8| 1,776 1,768 | -0,008 | 1,778 | 0,002 | 1,771728 | 0,004
7 |11 ] 1,780 1,785 | 0,006 | 1,775 | -0,005 | 1,780665 | -0,001
7 | 12] 1973 1,776 | 0,003 1,772 | -0,001 | 1,792886
8 | 9 | 1,788 1,818 1,785 | -0,003 | 1,803429
8 | 12| 1,788 1,792 1,791 0,003 | 1,810504
9 | 10 | 1,788 1,829 1,785 | -0,003 | 1,791651
9 | 12| 1,779 1,791 1,773 | -0,005 | 1,820995
10 [ 11| 1,776 1,766 | -0,010 | 1,778 | 0,002 | 1,777323
10 [ 12 ] 1,788 1,784 | -0,004 | 1,791 0,004 | 15825934
1|12| 1,773 1,780 | 0,008 1,772 | 0,000 | 1,778422 | -0,006

2. tablazat Amin-szarmazékok; o- karboran
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Atomok

amelyek

kozta |o-karboran | 3-hidroxil-o-karboran | 4-hidroxil-o-karboran | 8-hidroxil-o-karboran
kotéshossz

volt

szamitva

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)

1| 2] 1620 | 1,625 | 0,005 1,613 | -0007 | 1,628 | 0,008
13 ] 1717 1,740 1,716 | -0,001 | 1,718 | 0,001
1| 4| 1,69 1,685 | -0,009 | 1,738

1| 5 | 169% | 1,694 | 0,001 1,684 | -0,010 | 1,689 | -0,004
1|6 | 1717 1,713 | 0004 | 1,721 | 0,003 1,716 | -0,001
2 [ 3 17 | 1,743 OO 1713 | -0005 | 1,718 | 0,000
2 | 6 | 1,717 1,712 | -0,005 | 1,717 | 0,000 | 1,716 | -0,001
2 | 7 | 1694 | 1,684 | 0010 | 169 | 0002 | 1680 [ECREN
2 |11 | 1,694 | 1,694 | 0000 | 1,694 | 0000 | 168 | -0,004
3 | 4] 1775 1,795 1,776 | 0,001
3 |7 1,775 1,796 1,775 | 0,000 | 1,776 | 0,001
3 1 8| 1,759 1,764 | 0,005 1,758 | -0,001 | 1,780

4 | 5| 1,780 1,775 | -0,004 | 1,807
4 | 8| 1,776 1,780 | 0004 | 1,792

4 [ 9] 1113 1,768 | 0,005 | 1,779 | 0,007 1,774 | 0,001
5 | 6 | 1,775 1,776 | 0,001 1,769 | -0005 | 1,773 | -0,002
5 19 1,773 1,773 | 0,001 1,775 | 0,003 1,772 | -0,001
5 10| 1776 | 1,774 | -0002 | 1,770 | -0006 | 1,776 | 0,000
6 | 10 | 1,759 1,762 | 0,003 1,758 | -0,001 | 1,763 | 0,004
6 | 11| 1,775 1,775 | 0,000 | 1,771 [ -0,004 | 1,773

7 | 8| 1,776 | 1,780 | 0,005 1,771 | -0,004 | 1,807

7 || 1780 | 1,776 | -0004 | 1,779 | -0001 | 1,778 [ -0,002
7 | 12] 1973 1,768 | -0,005 | 1,771 | -0,001 | 1,774

8 | 9 | 1,788 1,791 | 0,003 1,792 | 0,005 1,803

8 | 12| 1,788 1,790 | 0,003 1,784 | -0,004 | 1,803

9 | 10| 1,788 1,790 | 0,002 | 1,789 | 0,002 1,784 | -0,004
9o | 12| 1,779 1,782 | 0,003 1,780 | 0,001 1,784 | 0,005
10| 11 ] 1,776 | 1,774 | 0002 | 1,779 | 0,003 1,776 | 0,000
10 | 12 | 1,788 1,790 | 0,003 1,791 | 0,003 1,784 | -0,004
11 [ 12] 1,773 1,773 | 0,001 1,775 | 0,003 1,772 | -0,001

3. tablazat Hidroxil-szarmazékok; o-karboran
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Atomok
agzlfzk o-karboran | 9-hidroxil-o-karboran | 1-hidroxil-o-karboran 21 2-bISZhld?OX11_O-
v karboran
kotéshossz
volt
szamitva

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A)
1] 2| 1,62 1,627 | 0,007 1,663 1,627053 | -0,007
1] 3 1,717 1,718 | 0,001 1,733 1,718741 | -0,002
1| 4 | 1,694 1,687 | -0,006 | 1,695 | 0,001 | 1690294 | 0,004
1| 5| 1,694 1,687 | -0,006 | 1,704 | 0,010 | 1,689032 | 0,005
1|6 | 1,717 1,718 | 0,001 1,716 | -0,002 | 1,719199 | -0,002
2 | 3 1,717 1,714 | -0,003 | 1,704 1,711919 | 0,005
2 | 6 | 1717 1,714 | -0,003 | 1,716 | -0,001 | 1,717652 | -0,001
2 | 7| 1694 1,694 | 0,001 1,693 | 0,000 | 1,691346 | 0,002
2 | 11| 1,694 1,694 | 0,000 1,685 | -0,008 | 1,692106 | 0,002
3 | 4] 1775 1,778 | 0,003 1,778 | 0,003 | 1,777677 | -0,003
3 17| 1,775 1,770 | -0,005 | 1,772 | -0,003 | 1,766701 | 0,008
3 ] 8 | 1,759 1,752 | -0,007 | 1,754 | -0,005 | 1,75011 | 0,009
4 | 5| 1,780 1,786 | 0,007 1,782 | 0,002 | 1,784101 | -0,004
4 | 8| 1,776 1,775 | 0,000 1,776 | 0,001 | 1,774396 | 0,001
4 1 9| 1,773 1,795 1,774 | 0,001 1,78896
5 16| 1,775 1,778 1,775 | 0,000 | 1777915
5191 1773 1,795 1,772 | 0,000 | 1,789621
5 110 ] 1,776 1,775 | -0,001 | 1,772 | -0,004 | 1772312
6 | 10 | 1,759 1,752 | -0,007 | 1,763 | 0,004 | 1744642
6 | 11| 1,775 1,770 | -0,005 | 1,779 | 0,004 | 1,769903 | 0,005
71 8 | 1,776 1,768 | -0,008 | 1,777 | 0001 | 1,769771 | 0,006
7 |11 ] 1,780 1,785 | 0,005 1,778 | -0,002 | 1,780165 | 0,000
7 | 12] 1973 1,774 | 0,001 1,771 | -0,002 | 1,801521
8 | 9 | 1,788 1,816 1,787 | 0,000 | 1,816829
8 | 12| 1,788 1,788 1,790 | 0,002 | 1,800839
9 | 10 | 1,788 1,816 1,785 | -0,003 | 1,814192
9 | 12| 1,779 1,788 | 0,009 1,776 | -0,002 | 1,807731
10 | 11 | 1,776 1,768 | -0,008 | 1,778 | 0,002 | 1,772669
10 [ 12 ] 1,788 1,788 | 0,001 1,788 | 0,000 1,80422
1|12| 1,773 1,774 | 0,001 1,775 | 0,02 | 1,793203

4. tablazat Hidroxil-szarmazékok; o-karboran
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Atomok

amelyek
kozta | o-karboran 3-tiol-o-karboran 4-tiol-o-karboran 8-tiol-o-karboran
kotéshossz
volt
szamitva

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)
1|2 1,620 1,610 1,619 | -0,001 1,629 0,009
1|3 1,717 1,735 1,716 | -0,001
1| 4 1,694 1,699 0,005 1,720 1,686 | -0,007
1|5 1,694 1,692 | -0,002 | 1,692 | -0,001 1,691 | -0,002
1|6 1,717 1,723 0,006 1,712 | -0,006 | 1,717 | -0,001
2 [ 3 17117 | 1,748 GOSN 1719 | 0002 | 1,718 | 0,001
2 | 6 1,717 1,715 | -0,002 | 1,713 | -0,004 | 1,715 | -0,002
2 | 7 1,694 1,695 0,001 1,693 | -0,001 1,687 | -0,007
2 | 11| 1,694 1,688 | -0,005 | 1,690 | -0,004 | 1,689 | -0,005
3 | 4 1,775 1,778 0,003 1,784 | 0,009 1,779 0,004
3| 7 1,775 1,777 0,002 1,774 | 0,000 1,777 0,002
3 | 8 1,759 1,767 0,008 1,764 | 0,005 1,765 0,006
4 | s 1,780 1,780 0,000 1,783 0,004 1,779 | -0,001
4 | 8 1,776 1,775 | -0,001 1,781 0,005 1,791
4 |9 1,773 1,775 0,003 1,783 1,770 | -0,003
516 1,775 1,775 0,000 1,777 0,002 1,773 | -0,002
5109 1,773 1,774 0,002 1,776 0,004 1,775 0,002
5 |10 1,776 1,779 0,004 1,779 0,003 1,776 0,000
6 | 10| 1,759 1,757 | -0,002 | 1,762 0,003 1,764 0,005
6 | 11 ] 1,775 1,772 | -0,003 | 1,775 0,000 1,773 | -0,002
7 18 | 1776 | 1,778 | 0002 [ 1,776 | 0000 | 1,793 00NN
7 |11 ] 1,780 1,784 0,004 1,783 0,003 1,778 | -0,002
7 | 2] 1,973 1,777 0,004 1,775 0,002 1,771 | -0,002
8 | 9 1,788 1,785 | -0,002 | 1,786 | -0,002 | 1,795 0,007
8 | 12| 1,788 1,783 | -0,004 | 1,790 | 0,002 1,792 0,004
9 | 10 | 1,788 1,786 | -0,002 | 1,785 | -0,003 1,785 | -0,002
9 | 12| 1,779 1,778 | -0,001 1,777 | -0,001 1,784 0,005
1011 ] 1,776 1,778 0,002 1,778 0,002 1,777 0,001
10 | 12 | 1,788 1,789 0,001 1,787 0,000 1,787 0,000
11|12 ] 1,773 1,776 0,003 1,772 0,000 1,776 0,003

5. tablazat Tiol-szarmazékok; o-karboran
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Atomok
allg:zlgzk o-karboran | 9-tiol-o-karboran 1-tiol-o-karboran 9’10-bISZt1,01_0_
vz karboran
kotéshossz
volt
szamitva

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)
1|2 1,620 1,626 0,006 1,662 1,625 | -0,004
1|3 1,717 1,719 0,002 1,726 0,009 1,711 0,006
1| 4 1,694 1,688 | -0,006 | 1,703 0,009 1,693 0,000
1|5 1,694 1,688 | -0,006 | 1,710 1,696 | -0,002
1|6 1,717 1,718 0,001 1,719 0,002 1,712 0,006
2 | 3 1,717 1,714 | -0,003 1,708 | -0,009 1,720 | -0,003
2 | 6 1,717 1,713 | -0,004 | 1,713 | -0,004 1,719 | -0,002
2 | 7 1,694 1,694 0,000 1,688 | -0,006 1,691 0,003
2 | 11| 1,694 1,695 0,001 1,686 | -0,008 1,688 0,005
3| 4 1,775 1,777 0,002 1,781 0,006 1,767 0,008
3 |7 1,775 1,771 | -0,004 | 1,777 0,002 1,780 | -0,005
3 | 8 1,759 1,756 | -0,003 1,759 0,000 1,756 0,003
4 | s 1,780 1,788 0,008 1,777 | -0,002 1,780 0,000
4 | 8 1,776 1,775 | -0,001 1,776 0,000 1,774 0,002
4 |9 1,773 1,781 0,009 1,776 0,003 1,787
5 16| 1,775 1,776 | 0,001 1,779 | 0,004 1,767
5009 1,773 1,782 0,009 1,772 | -0,001 1,786
5 10| 1,776 1,774 | -0,002 | 1,772 | -0,004 1,774 0,002
6 | 10 | 1,759 1,757 | -0,002 | 1,763 0,005 1,756 0,003
6 | 11 | 1,775 1,770 | -0,005 1,781 0,006 1,779 | -0,004
7| 8 1,776 1,771 | -0,005 1,777 0,001 1,776 0,000
7 | 11| 1,780 1,784 0,004 1,777 | -0,003 1,785 | -0,006
7 | 12| 1,773 1,778 0,005 1,773 0,000 1,775 | -0,003
8 | 9 1,788 1,804 1,785 | -0,003 1,790 | -0,002
8 | 12| 1,788 1,790 1,791 0,003 1,807
9 | 10 | 1,788 1,803 1,785 | -0,003 1,795
9 | 12| 1,779 1,780 0,001 1,775 | -0,004 1,799
10 11| 1,776 1,771 | -0,005 1,778 0,002 1,774
10 | 12 | 1,788 1,790 0,003 1,789 0,002 1,804
11| 12| 1,773 1,777 0,005 1,773 0,000 1,778

6. tablazat Tiol-szarmazékok; o-karboran

48



Atomok
amelyek , 3-alkohol4t-o- 4-alkoholat-o- 8-alkoholét-o-
__k,OZt Il oL euboicin karboran karboran karboran
kotéshossz
volt
szamitva

1(A) 1(A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)
1 [ 2] 1,62 1,556 1,623 | 0,003 1,628 | 0,007
1| 3 | 1,717 | 249
1 | 4 | 1694 | 1629
1|5 1,694 1,699
1 6] 1717 | 1712
2 | 3 1,717 | 2,490
2 16 | L7117 | 1712
2 | 7| 1,694 1,629 1,686
2 | 11| 1694 | 169
3 | 4| 1775 | 2,038
3 | 7] 1775 | 2,038
3|8 | 1759 | 1675
4 |5 [ 1780 | 179
4 | 8| 1,776 1,827
4 | 9| 1,773 1,772 1,781 | 0,008
5 | 6 | 1,775 1,760 1,778 | 0,003
5 19 1,773 1,755 1,768 | -0,005
5 [ 10] 1,776 1,766 1,770 | -0,006
6 | 10 | 1,759 1,772 1,766 | 0,007
6 | 11| 1,775 1,760 1,778
7 | 8 | 1,776 1,827 1,906
7 |11 ] 1,780 1,796 1,782 | 0,002
7 | 12] 1973 1,772 | -0,001 | 1,775
8 | 9 | 1,788 1,780 | -0,007 | 1852
8 | 12| 1,788 1,780 | -0,007 | 1,780
9 | 10| 1,788 1,790 1,786 | -0,002
9o | 12| 1,779 1,819 1,778 | -0,001
10 | 11 ] 1,776 1,766 1,774 1,770 | -0,006
10 | 12 | 1,788 1,790 1,786 | -0,002
11 [ 12] 1,773 1,755 1,768 | -0,005

7. tablazat Alkoholat-szarmazékok; o-karboran
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Atomok
amelyek
kozt a
ko6téshossz
volt
szamitva

o-karboran , ,
karboran karboran

9-alkoholat-o- 1-alkoholat-o- 9,12-biszalkoholat-o-

karboran

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) 1(A) Al (A)
1| 2] 1620 | 1,627 | 0006 | 2292 1,615 | 0,006
1| 3] 1717 | 1,114 | 0003 | 1,91 1,719 | -0,002
1| 4 | 169% | 1,695 | 0001 1,640
1| 5 | 1,69% | 1,695 | 0,001 1,640
1| 6 | 1,717 | 1,714 | 0004 | 1,91 1,719 | -0,001
2 | 3 | 17117 | 1,722 | 0005 | 1,654
2 | 6 | 1,717 | 1,722 | 0005 | 1,654
2 | 7 | 1,694 | 1,700 | 0006 | 1,666
2 | 11| 1,69 | 1,700 | 0006 | 1,666
3 | 4| 1,775 1,778 | 0,003 | 1,796
3 1 7] 1775 1,763
3 ] 8 | 1,759 1,746
4 | 5| 1,780 1,764
4 |8 | 1776 | 1780
4 [ 9] 1,713 1,901
516 | 1,775 1,778 | 0,003
509 1,773 1,901
5 |10 | 1776 | 1780 | 0.004
6 | 10 | 1,759 1,746
6 | 11| 1,775 1,763
7 | 8 | 1,776 | 1,767 | -0,009 | 1,761
7 | 11| 1,780 | 1,781
7 | 12] 1,773 1,773
8 | 9| 1,78 | 1910
8 | 12| 1,788 | 1,786
9o [ 10| 1,78 | 1910 1,907
9 | 12| 1,779 1,886
10 | 11 | 1,776 1,767 | -0,009 | 1,761
10 | 12 ] 1,78 | 1,786 | 0002 | 1,784 | -0,004 | 1907
11 [ 12] 1,773 1,773 | 0,000 | 1,779 | 0,006 | 1,904

8. tablazat Alkoholat-szarmazékok; o-karboran
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Atomok
amelyek
kozta |o-karboran | 3-tiolat-o-karboran 4-tiolat-o-karboran 8-tiolat-o-karboran
kotéshossz
volt
szamitva

1(A) 1(A) 1(A) Al (A)
1| 2 | 1,620 | 1,553 1,617 | -0,003
1|3 | 1,717 | 2197
1| 4 | 1,694 1,660
1|5 1,694 1,684
1|61 1717 | 1716
2 | 3 1,717 | 2,197
2 | 6 | 1717 1,716
2 | 7| 1,694 1,660 1,695
2 | 11| 1694 | 1684
3 | 4] 1775 1,891
3 1 7] 1775 1,891
318 | 1759 | 1718
4 | 5 [ 1780 | 1800
4 | 8| 1,776 1,798
4 | 9| 1,773 1,787 1,773 | 0,000
5 | 6 | 1,775 1,762 1,777 | 0,002 | 1,776 | 0,002
5 19 1,773 1,763 1,766 | -0007 | 1,774 | 0,001
5 10| 1776 | 1,774 1,780 | 0,004 | 1,770 | -0,006
6 | 10| 1,759 | 1,764 | 0005 | 1,750 | -0,009 | 1,763 | 0,004
6 | 11| 1,775 1,762 1,770 | -0,005 | 1,777
7 | 8| 1776 | 1,798 1,776 | 0,000 | 1,843
7 |11 ] 1,780 | 1.800 1,780 | 0,001 1,784 | 0,004
7 | 12] 1,773 1,787 1,767 | -0,006 | 1,773
8 | 9| 1,78 | 1,780 [ -0,008 | 1,791 | 0004 | 1,857
8 | 12| 1,788 | 1,780 | -0,008 | 1,783 | -0,004 | 1857
9o [ 10| 1,788 | 1,780 | 0,001 1,791 | 0004 | 1,79 | 0,002
o [12] 1,779 | 1,793 [NONE 1781 | 0002 | 1,771 | -0,007
10| 11| 1,776 | 1,774 | 0002 | 1,777 | 0,001 1,770 | -0,006
10 | 12 ] 1,788 | 1,788 | 0,001 1,787 | 0001 | 1,79 | 0,002
1] 1773 | 1763 [ 1779 | 0006 | 1,774 | 0,001

9. tablazat Tiolat-szarmazékok; o-karboran



Atomok
allz?zlzzk o-karboran | 9-tiolat-o-karboran 1-tiolat-o-karboran %1 Z_bISZtl(,)lét-o-
v karboran
kotéshossz
volt
szamitva

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)
1 [ 2] 1,62 1,628 | 0,007 | 1,749 1,630 | -0,009
13 ] 1,717 1,709 | -0,008 | 1,757 1,711 | 0,006
1| 4] 1,694 1,700 | 0,006 | 1,717 1,703 | -0,010
1| 5 | 1,694 1,700 | 0006 | 1,717 1,704 | -0,010
1|6 | 1717 1,709 | -0,008 | 1,757 1,710 | 0,007
2 | 3| 1,117 1,720 | 0,003 1,691 1,710 | 0,007
2 | 6 | 1717 1,720 | 0,003 1,691 1,711 | 0,006
2 | 7| 1694 1,697 | 0,003 1,686 | -0,008 | 1,703 | -0,010
2 | 11| 1,694 1,697 | 0,003 1,686 | -0,008 | 1,703 | -0,010
3 | 4] 1775 1,780 | 0,005 1,766 | 0,009 | 1,769 | 0,006
3 |71 1,775 1,765 1,783 | 0,008 1,769 | 0,006
3 1 8| 1,759 1,754 1,768 | 0,009 1,761 | -0,002
4 [ 5] 1,780 1,766 1,776 | -0,004 | 1,766
4 | 8| 1,776 1,773 1,779 | 0,004 1,773
4 9] 113 1,835 1,776 | 0,004 1,823
5 16| 1,775 1,780 1,766 | -0,009 | 1,769
5 19| 1,773 1,835 1,776 | 0,004 1,823
5 [ 10] 1,776 1,773 | 0,002 | 1,779 | 0,004 1,773 | 0,003
6 | 10| 1,759 1,754 | -0,005 | 1,768 | 0,009 1,761 | -0,002
6 | 11| 1,775 | 1,765 OO 1783 | 0008 | 1,769 | 0,006
7 | 8 | 1,776 1,772 | 0,004 | 1,766 | -0,009 | 1,773 | 0,003
7 |11 ] 1,780 1,779 | 0,001 | 1,770 [ -0,009 | 1,765
7 | 12] 1973 1,777 | 0004 | 1,771 | -0002 | 1,823
8 | 9 | 1,788 1,861 1,779 | -0,009 | 1,847
8 | 12| 1,788 1,780 1,787 | -0,001 | 1,847
9 | 10| 1,788 1,860 1,779 | -0,009 | 1,847
9o | 12| 1,779 1,847 1,777 | 0,002 | 1938
10 | 11 | 1,776 1,772 | -0,003 | 1,766 | -0,009 | 1,773
10 [ 12 | 1,788 1,780 | -0,008 | 1,787 | -0,001 | 1,847
11 [ 12] 1,773 1,777 | 0,004 | 1,771 | -0,001 | 1,823

10. tablazat Tiolat-szarmazékok; o-karboran



Atomok
amfelyek o- 3-metil-o- 4-metil-o- 8-metil-o- 9-metil-o- 1-metil-o-
'_k,OZt a karboran karboran karboran karboran karboran karboran
ko6téshossz
volt
szamitva

1A 1A [atd) 1A [atd) 1A [atd) [ 1A [atd) | 1A) | ALA)
1 | 2 | 1,620 | 1,616 -0,004 | 1,624 | 0,004 | 1,623 | 0,002 | 1,623 | 0,003 | 1,645
1 | 3 | 1,717 | 1,736 1,707 | -0,010 | 1,716 | -0,002 | 1,716 | -0,001 | 1,725
1 | 4 | 1,694 | 1,686 |-0,008 | 1,711 1,689 | -0,004 | 1,692 | -0,002 | 1,704
1 | 5 | 1,694 |1,693|-0,001 | 1,687 -0,006 | 1,692 | -0,002 | 1,691 | -0,002 | 1,704
1 | 6 | 1,717 | 1,718 0,000 | 1,719 | 0,002 | 1,716 | -0,001 | 1,716 | -0,001 | 1,725
2 | 3 | 1,717 | 1,736 1,712 | -0,005 | 1,716 | -0,001 | 1,716 | -0,001 | 1,707
2 | 6 | 1,717 | 1,718 0,001 | 1,715 ] -0,002 | 1,716 | -0,001 | 1,716 | -0,001 | 1,707 | -0,010
2 | 7 | 1,694 |1,686]-0,008 | 1,693 | -0,001 | 1,690 | -0,004 | 1,694 | 0,000 | 1,692 | -0,001
2 | 11 | 1,694 | 1,693 -0,001 | 1,692 | -0,002 | 1,691 | -0,003 | 1,694 | 0,000 | 1,692 | -0,001
3 | 4 | 1,775 | 1,788 1,769 | -0,006 | 1,775 | 0,000 | 1,769 | -0,005
3 | 7 | 1,775 | 1,788 1,771 | -0,004 | 1,773 | -0,002 | 1,774 | -0,001
3 | 8 | 1,759 | 1,771 1,774 1,758 | -0,001 | 1,761 | 0,002
4 | 5 | 1,780 | 1,779 | -0,001 | 1,794 1,776 | -0,004 | 1,774 | -0,006
4 | 8 | 1,776 | 1,773 -0,003 | 1,789 20,002 | 1,776 | 0,000
4 | 9 | 1,773 | 1,773 | 0,000 | 1,787 1,771 1,772 | 0,000
5 [ 6 | 1,775 | 1,773 ] -0,002 | 1,773 | -0,002 | 1,775 1,770 | -0,005
5 | 9 | 1,773 | 1,774 | 0,001 | 1,768 | -0,004 | 1,773 1,772 | 0,000
5 [ 10 | 1,776 | 1,777 | 0,001 | 1,776 | 0,000 | 1,776 1,776 | 0,000
6 | 10 | 1,759 | 1,758 | 0,000 | 1,758 | -0,001 | 1,760 1,761 | 0,002
6 | 11 | 1,775 | 1,773 ] -0,002 | 1,774 | -0,001 | 1,775 1,774 | -0,001
7 | 8 | 1,776 | 1,773 | -0,003 | 1,776 | 0,000 | 1,793 1,775 | -0,001
7 [ 11 | 1,780 | 1,779 | -0,001 | 1,780 | 0,001 | 1,780 1,779 | 0,000
7 [ 12| 1,773 | 1,773 ] 0,000 | 1,772 | -0,001 | 1,770 1,774 | 0,001
8 | 9 | 1,788 | 1,789 | 0,001 | 1,785 | -0,002 | 1,802 1,785 | -0,002
8 | 12 | 1,788 | 1,789 | 0,001 | 1,788 | 0,001 | 1,803 1,788 | 0,000
9 [ 10 | 1,788 | 1,789 | 0,001 | 1,787 | -0,001 | 1,787 | 0,000 1,785 | -0,002
9 [ 12 | 1,779 | 1,779 ] 0,000 | 1,778 | -0,001 | 1,776 | -0,002 | 1,792 1,778 | -0,001
10 | 11 | 1,776 | 1,777 0,001 | 1,777 | 0,001 | 1,776 | 0,000 | 1,775 | -0,001 | 1,775 | -0,001
10 | 12 | 1,788 | 1,789 | 0,001 | 1,788 | 0,000 | 1,787 | -0,001 | 1,783 | -0,005 | 1,788 | 0,000
11 | 12 | 1,773 | 1,774 | 0,001 | 1,776 | 0,003 | 1,773 | 0,000 | 1,772 | -0,001 | 1,773 | 0,001

11. tablazat Metil-szarmazékok; o-karboran
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Atomok
amelyek | 3-szilil-o- 4-szilil-o- 8-szilil-o- 9-szilil-o- 1-szilil-o-
"k,OZt 4 | karboran karboran karboran karboran karboran karboran
ko6téshossz
volt
szamitva

1A) [ 1A [at ) [ 1A) [atA) [ 1A) [ AlA) | 1A) [ ALA) | 1A) | AlLA)
1 | 2 | 1,620 | 1,618 | -0,002 | 1,623 | 0,002 | 1,619 | -0,001 | 1,623 | 0,002 | 1,646
1 | 3 | 1,717 | 1,728 1,712 | -0,005 | 1,718 | 0,001 | 1,716 | -0,001 | 1,724 | 0,007 |
1 | 4 | 1,694 | 1,690 | -0,004 | 1,702 | 0,008 | 1,693 | -0,001 | 1,694 | 0,000 | 1,707
1 | 5 | 1,694 | 1,693 -0,001 | 1,688 | -0,006 | 1,692 | -0,002 | 1,694 | 0,000 | 1,707
1 | 6 | 1,717 | 1,717 | 0,000 | 1,716 | -0,001 | 1,717 | 0,000 | 1,716 | -0,001 | 1,724 | 0,007
2 | 3 [ 1,717 | 1,728 1,719 | 0,002 | 1,718 | 0,000 | 1,693 1,709 | -0,008
2 | 6 | 1,717 | 1,717 0,000 | 1,714 | -0,003 | 1,717 | 0,000 | 1,693 1,709 | -0,008
2 | 7 | 1,694 | 1,690 | -0,004 | 1,692 | -0,002 | 1,693 | -0,001 | 1,775 1,691 | -0,003
2 | 11 | 1,694 | 1,693 |-0,001 | 1,693 | -0,001 | 1,692 | -0,002 | 1,176 1,691 | -0,003
3 | 4 | 1,775 | 1,782 | 0,007 | 1,778 | 0,003 | 1,772 | -0,003 | 1,775 | 0,001 | 1,773 | -0,002
3 | 7 | 1,775 | 1,782 0,007 | 1,778 | 0,003 | 1,772 | -0,003 | 1,761 1,777 | 0,002
3 | 8 [ 1,759 | 1,772 [JORN 1,761 | 0,002 | 1,763 | 0,004 | 1,779 1,763 | 0,004
4 | 5 | 1,780 | 1,782 | 0,002 | 1,786 | 0,006 | 1,781 | 0,001 | 1,775 | -0,005 | 1,773 | -0,007
4 | 8 | 1,776 | 1,774 -0,002 | 1,786 1,783 | 0,007 | 1,779 | 0,004 | 1,775 | -0,001
4 | 9 | 1,773 | 1,777 | 0,004 | 1,785 1,773 | 0,000 | 1,779 | 0,006 | 1,772 | 0,000
5 | 6 | 1,775 | 1,774 | -0,001 | 1,777 | 0,002 | 1,775 | 0,000 | 1,775 | 0,000 | 1,773 | -0,002
5 | 9 | 1,773 | 1,774 | 0,001 | 1,774 | 0,001 | 1,775 | 0,002 | 1,777 | 0,004 | 1,772 | 0,000
5 [ 10 | 1,776 | 1,778 | 0,002 | 1,780 | 0,004 | 1,777 | 0,001 | 1,780 | 0,004 | 1,775 | -0,001
6 | 10 | 1,759 | 1,761 0,002 | 1,760 | 0,001 | 1,759 | 0,000 | 1,773 1,763 | 0,004
6 | 11 | 1,775 | 1,774 | -0,001 | 1,775 | 0,000 | 1,775 | 0,000 | 1,795 1,777 | 0,002
7 | 8 | 1,776 | 1,774 | -0,002 | 1,776 | 0,000 | 1,783 | 0,007 | 1,786 1,775 | -0,001
7 | 11 | 1,780 | 1,782 | 0,002 | 1,782 | 0,002 | 1,781 | 0,001 | 1,795 1,780 | 0,000
7 | 12| 1,773 | 1,777 0,004 | 1,774 | 0,002 | 1,774 | 0,001 1,774 | 0,001
8 | 9 | 1,788 | 1,787 | 0,000 | 1,784 | -0,004 | 1,798 1,787 | -0,001
8 | 12 | 1,788 | 1,787 0,000 | 1,789 | 0,001 | 1,797 | 0,010 1,789 | 0,001
9 | 10 | 1,788 | 1,788 | 0,000 | 1,787 | -0,001 | 1,788 | 0,000 | 1,773 1,787 | -0,001
9 | 12 | 1,779 | 1,780 | 0,001 | 1,778 | 0,000 | 1,778 | -0,001 | 0,000 | -1,779 | 1,777 | -0,002
10 | 11 | 1,776 | 1,778 | 0,002 | 1,778 | 0,002 | 1,777 | 0,001 | 0,000 | -1,776 | 1,775 | -0,001
10 | 12 | 1,788 | 1,788 | 0,000 | 1,788 | 0,001 | 1,788 | 0,001 | 0,000 | -1,788 | 1,789 | 0,001
11 | 12 | 1,773 | 1,774 | 0,001 | 1,773 | 0,001 | 1,775 | 0,003 | 0,000 | -1,773 | 1,774 | 0,001

12. tablazat Szilil-szarmazékok; o-karboran
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Atomok
af(r{elyek o 3Kl6r-0- 4-Kl6r-0- 8-kl6r-0- 9-kl6r-0- 1-Klér-0-
. f)Zt 4 | karboran karboran karboran karboran karboran karboran
kotéshossz
volt
szamitva
1 (A) LAY | ALA) | 1A) | ALA) | 1A) | ALA) | 1A) | ALA) | 1(A) | AL(A)
1 2 1,620 | 1,624 | 0,004 | 1,621 | 0,001 | 1,624 | 0,004 | 1,623 | 0,002 | 1,636
1 3 1,717 | 1,727 | 0,010 | 1,719 | 0,002 | 1,713 | -0,004 | 1,717 | 0,000 | 1,728
1 4 1,694 | 1,694 | 0,000 | 1,702 | 0,008 | 1,689 | -0,005 | 1,690 | -0,004 | 1,701 | 0,007
1 5 1,694 | 1,690 | -0,004 | 1,694 | 0,000 | 1,692 | -0,002 | 1,690 | -0,004 | 1,701 | 0,007
1 6 1,717 | 1,716 | -0,001 | 1,717 | -0,001 | 1,716 | -0,001 | 1,717 | 0,000 | 1,728
2 3 1,717 | 1,727 | 0,010 | 1,712 | -0,006 | 1,713 | -0,004 | 1,716 | -0,002 | 1,721 | 0,004
2 6 1,717 | 1,716 | -0,001 | 1,717 | 0,000 | 1,716 | -0,001 | 1,716 | -0,001 | 1,721 | 0,004
2 7 1,694 | 1,694 | 0,000 | 1,694 | 0,001 | 1,689 | -0,005 | 1,693 | 0,000 | 1,693 | 0,000
2 11 1,694 | 1,690 | -0,004 | 1,692 | -0,002 | 1,692 | -0,002 | 1,693 | 0,000 | 1,693 | 0,000
3 4 1,775 | 1,779 | 0,004 | 1,785 - 1,778 | 0,003 | 1,774 | -0,001 | 1,779 | 0,004
3 7 1,775 | 1,779 | 0,004 | 1,772 | -0,003 | 1,778 | 0,003 | 1,773 | -0,001 | 1,774 | -0,001
3 8 1,759 | 1,761 | 0,002 | 1,761 | 0,002 | 1,768 | 0,009 | 1,757 | -0,001 | 1,757 | -0,002
4 5 1,780 | 1,781 | 0,001 | 1,789 | 0,009 | 1,779 | -0,001 | 1,785 | 0,005 | 1,787 | 0,007
4 8 1,776 | 1,780 | 0,005 | 1,780 | 0,004 | 1,785 | 0,009 | 1,779 | 0,004 | 1,778 | 0,002
4 9 1,773 | 1,773 | 0,000 | 1,775 | 0,003 | 1,778 | 0,005 | 1,780 | 0,008 | 1,774 | 0,001
5 6 1,775 | 1,775 | 0,000 | 1,772 | -0,003 | 1,775 | 0,000 | 1,774 | -0,001 | 1,779 | 0,004
5 9 1,773 | 1,775 | 0,003 | 1,775 | 0,002 | 1,773 | 0,001 | 1,780 | 0,008 | 1,774 | 0,001
5 10 1,776 | 1,777 | 0,001 | 1,773 | -0,003 | 1,776 | 0,001 | 1,779 | 0,004 | 1,778 | 0,002
6 10 1,759 | 1,759 | 0,000 | 1,760 | 0,001 | 1,760 | 0,001 | 1,757 | -0,002 | 1,757 | -0,002
6 11 1,775 | 1,775 | 0,000 | 1,774 | -0,001 | 1,775 | 0,000 | 1,773 | -0,001 | 1,774 | -0,001
7 8 1,776 | 1,780 | 0,005 | 1,777 | 0,001 | 1,785 | 0,009 | 1,773 | -0,002 | 1,776 | 0,000
7 11 1,780 | 1,781 | 0,001 | 1,780 | 0,000 | 1,779 | -0,001 | 1,781 | 0,001 | 1,780 | 0,000
7 12 1,773 | 1,773 | 0,000 | 1,773 | 0,001 | 1,778 | 0,005 | 1,773 | 0,000 | 1,773 | 0,001
8 9 1,788 | 1,789 | 0,001 | 1,794 | 0,006 | 1,791 | 0,004 | 1,793 | 0,005 | 1,786 | -0,002
8 12 1,788 | 1,789 | 0,001 | 1,787 | 0,000 | 1,791 | 0,004 | 1,791 | 0,003 | 1,787 | 0,000
9 10 1,788 | 1,788 | 0,001 | 1,789 | 0,001 | 1,786 | -0,001 | 1,793 | 0,005 | 1,786 | -0,002
9 12 1,779 | 1,780 | 0,001 | 1,779 | 0,000 | 1,783 | 0,004 | 1,780 | 0,001 | 1,778 | -0,001
10 | 11 1,776 | 1,777 | 0,001 | 1,777 | 0,001 | 1,776 | 0,001 | 1,773 | -0,002 | 1,776 | 0,000
10 | 12 1,788 | 1,788 | 0,001 | 1,789 | 0,001 | 1,786 | -0,001 | 1,791 | 0,003 | 1,787 | 0,000
11 | 12 1,773 | 1,775 | 0,003 | 1,776 | 0,004 | 1,773 | 0,001 | 1,773 | 0,000 | 1,773 | 0,001

13. tablazat Klor-szarmazékok; o-karboran
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Atomok

amelyek
kozta |o-karboran | 3-nitro-o-karboran 4-nitro-o-karboran 8-nitro-o-karboran
kotéshossz
volt
szamitva
1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)
1 2 1,620 1,627 -0,007 1,613 0,008 1,622 -0,002
1 3 1,717 1,701 1,710 0,007
1 4 1,694 1,707 1,692 0,002
1 5 1,694 1,685 1,696 -0,002
1 6 1,717 1,714 1,717 0,000
2 3 1,717 1,701 1,710 0,008
2 6 1,717 1,714 1,717 0,000
2 7 1,694 1,707 1,692 0,002
2 11 1,694 1,686 1,696 -0,002
3 4 1,775 1,761 1,785
3 7 1,775 1,760 1,785 -0,010
3 8 1,759 1,749 0,010 1,769 1,762 -0,003
4 5 1,780 1,783 -0,003 1,769 1,779 0,001
4 8 1,776 1,784 -0,008 1,766 0,010 1,767 0,009
4 9 1,773 1,774 -0,001 1,763 0,009 1,786
5 6 1,775 1,778 -0,003 1,775 0,000 1,776 -0,001
5 19| 13 | 1,779 | 0007 [ 1,785 |G 1773 | 0,000
5 |10 1,776 1,779 -0,003 1,773 0,003 1,778 -0,003
6 | 10 1,759 1,761 -0,002 1,764 -0,005 1,757 0,002
6 | 11 1,775 1,778 -0,003 1,776 -0,001 1,776 -0,001
7 8 1,776 1,784 -0,008 1,777 -0,002 1,767 0,009
7 | 11 1,780 1,783 -0,003 1,781 -0,001 1,779 0,001
7 | 12 1,773 1,774 -0,001 1,776 -0,003 1,786
8 9 1,788 1,788 -0,001 1,793 -0,005 1,777
8 | 12 1,788 1,788 -0,001 1,787 0,000 1,777
9 | 10 1,788 1,787 0,001 1,789 -0,001 1,787 0,001
9 | 12 1,779 1,780 -0,001 1,779 0,000 1,783 -0,004
10 | 11 1,776 1,779 -0,003 1,778 -0,002 1,779 -0,003
10 | 12 1,788 1,787 0,001 1,789 -0,001 1,787 0,001
11| 12 1,773 1,779 -0,007 1,773 0,000 1,773 0,000

14. tablazat Nitro-szarmazékok; o-karboran
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Atomok
allg:zlgzk o-karboran | 9-nitro-o-karboran 1-nitro-o-karboran 1 ,Z-bISZHIt’I'O-O-
vz karboran
kotéshossz
volt
szamitva

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)
1|2 1,620 1,622 | -0,002 | 1618 0,003 1,651
1|3 1,717 1,716 0,001 1,721 | -0,004 | 1,732
1| 4 1,694 1,688 0,006 1,700 | -0,006 | 1,695
1|5 1,694 1,690 0,003 1,700 | -0,006 | 1,695
1|6 1,717 1,720 | -0,003 | 1,721 | -0,004 | 1,732
2 | 3 1,717 1,715 0,002 1,727 | -0,010
2 | 6 1,717 1,718 | -0,001 1,727
2 | 7 1,694 1,693 0,000 1,692 0,002 1,693 0,001
2 | 11| 1,694 1,690 0,003 1,692 0,002
3 | 4 1,775 1,771 0,004 1,789
3| 7 1,775 1,778 | -0,003 | 1,775 0,000 1,781 | -0,006
3 | 8 1,759 1,762 | -0,003 | 1,756 0,003 1,759 0,000
4 | s 1,780 1,789 | -0,010 | 1,786 | -0,007 | 1,786 | -0,006
4 | 8 1,776 1,784 | -0,009 | 1,777 | -0,001 1,774 0,002
4 |9 1,773 1,772 0,000 1,772 0,001 1,773 | -0,001
5 16| 1,775 1,773 0,002 1,789
5009 1,773 1,764 0,008 1,772 0,001 1,773 | -0,001
5 110 1,776 | 1,730 OB 1777 | -0001 | 1,774 | 0,001
6 | 10| 1,759 1,757 0,002 1,756 0,003 1,759 0,000
6 | 11| 1,775 1,777 | -0,002 | 1,775 0,000 1,781 | -0,006
7 | 8 1,776 1,777 | -0,001 1,780 | -0,004 | 1,777 | -0,001
7 [ 1| 1780 | 1,781 | -0001 | 1,780 | -0001 | 1,792 [N
7 | 12] 1,973 1,772 0,001 1,774 | -0,001 1,774 | -0,001
8 | 9 1,788 1,774 1,788 0,000 1,788 0,000
8 | 12| 1,788 1,800 1,789 | -0,001 1,788 | -0,001
9 | 10 | 1,788 1,777 1,788 0,000 1,788 0,000
9 | 12| 1,779 1,769 0,009 1,777 0,001 1,775 0,004
10 11| 1,776 1,776 0,000 1,780 | -0,004 | 1,777 | -0,001
10 | 12 | 1,788 1,791 | -0,004 | 1,789 | -0,001 1,788 | -0,001
11| 12| 1,773 1,773 0,000 1,774 | -0,001 1,774 | -0,001

15. tablazat Nitro-szarmazékok; o-karboran
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Atomok

ai(r{F:lyek Karbor4 3-trifluorometil-o- 4-trifluorometil-o- 8-trifluorometil-o-

. f)Zt | karboran karboran karboran

kotéshossz

volt
szadmitva
1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)

1 2 1,620 1,630 -0,010 1,618 0,003 1,625 -0,004
1 3 1,717 1,707 0,010 1,724 -0,007 1,710 0,007
1 4 1,694 1,698 -0,004 1,688 0,006 1,691 0,003
1 5 1,694 1,689 0,005 1,696 -0,002 1,693 0,000
1 6 1,717 1,714 0,004 1,713 0,004 1,717 0,000
2 3 1,717 1,707 0,010 1,712 0,005 1,710 0,007
2 6 1,717 1,714 0,003 1,718 -0,001 1,717 0,000
2 7 1,694 1,698 -0,004 1,697 -0,004 1,690 0,004
2 |11 1,694 1,689 0,005 1,694 0,000 1,694 0,000
3 4 1,775 1,770 0,005 1,774 0,001 1,781 -0,006
3 7 1,775 1,770 0,005 1,772 0,003 1,780 -0,005
3 8 1,759 1,759 0,000 1,764 -0,005 1,762 -0,003
4 5 1,780 1,781 -0,001 1,776 0,003 1,779 0,001
4 8 1,776 1,780 -0,004 1,774 0,002 1,775 0,001
4 9 1,773 1,774 -0,001 1,772 0,001 1,779 -0,006
5 6 1,775 1,778 -0,003 1,774 0,001 1,775 0,000
5 9 1,773 1,776 -0,004 1,778 -0,005 1,774 -0,001
5 10 1,776 1,778 -0,002 1,775 0,001 1,778 -0,002
6 | 10 1,759 1,762 -0,003 1,762 -0,003 1,759 0,000
6 | 11 1,775 1,778 -0,003 1,776 -0,001 1,776 -0,001
7 8 1,776 1,780 -0,004 1,777 -0,001 1,776 0,000
7 | 11 1,780 1,781 -0,001 1,781 -0,001 1,778 0,001
7 | 12 1,773 1,774 -0,001 1,774 -0,001 1,779 -0,006
8 9 1,788 1,788 0,000 1,791 -0,003 1,787 0,001
8 | 12 1,788 1,788 0,000 1,788 0,000 1,785 0,003
9 | 10 1,788 1,788 0,000 1,788 0,000 1,786 0,002
9 | 12 1,779 1,780 -0,001 1,777 0,001 1,782 -0,004
10 | 11 1,776 1,778 -0,002 1,777 -0,001 1,778 -0,002
10 | 12 1,788 1,788 0,000 1,790 -0,002 1,787 0,001
11| 12 1,773 1,776 -0,004 1,775 -0,002 1,774 -0,001

16. tablazat Trimetilfluor-szarmazékok; o-karboran
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Atomok
. : . : 1,2-
agzlgzk o-karboran 9-trlfil(uororr}et11-o- ! -trlﬂuoron,letll-o- bisztriﬂu(;rornetil—o—
o arboran karboran .
kotéshossz karboran
volt
szamitva
1(A) 1(A) AL (A) 1(A) 1(A) Al (A)

1] 2] 1,620 1,623 | -0,003 | 1,636

1] 3] 1,717 1,718 | -0,001 | 1,724

1| 4| 1,69 1,689 | 0004 | 1,707

1|5 1,694 1,690 | 0,003 1,707
1|6 | 1,717 1,718 | -0,001 | 1,724 | -0,007 | 1,741

2 | 3 1,717 1,716 | 0,001 1,720 | -0,003 | 1,741

2 | 6 | 1717 1,717 | 0,000 1,720 | -0,003 | 1,733

2 | 7| 1694 1,693 | 0,001 1,689 | 0,005 1,703

2 | 11| 1,694 1,693 | 0,001 1,689 | 0,005 1,715

3 | 4] 1775 1,773 | 0,002 1,781 | -0,006 | 1,774 | 0,001
3 1 7] 1775 1,776 | -0,001 | 1,775 | 0,000 1,781 | -0,006
3 ] 8 | 1,759 1,760 | -0,001 | 1,759 | 0,000 1,757 | 0,002
4 | 5| 1,780 1,787 | -0,008 | 1,782 | -0,002 | 1,781 | -0,001
4 | 8| 1,776 1,780 | -0,004 | 1,776 | 0,000 1,769 | 0,007
4 1 9| 1,773 1,774 | -0,001 | 1,771 0,002 1,767 | 0,006
516 1,775 1,773 | 0,002 1,781 | -0,006 | 1,781 | -0,006
519 1,773 1,773 | 0,000 1,771 0,002 1,775 | -0,002
5 110 ] 1,776 1,781 | -0,005 | 1,776 | 0,000 1,773 | 0,003
6 | 10 | 1,759 1,759 | 0,000 1,759 | 0,000 1,757 | 0,002
6 | 11| 1,775 1,776 | -0,001 | 1,775 | 0,000 1,774 | 0,001
7 | 8 | 1,776 1,776 | 0,000 1,776 | 0,000 1,773 | 0,003
7 |11 ] 1,780 1,781 | -0,002 | 1,780 | -0,001 | 1,781 | -0,001
7 | 12] 1773 1,771 0,002 1,774 | -0,001 | 1,775 | -0,002
8 | 9 | 1,788 1,784 | 0,004 1,786 | 0,001 1,786 | 0,001
8 | 12| 1,788 1,792 | -0,004 | 1,788 | -0,001 | 1,782 | 0,005
9 | 10 | 1,788 1,785 | 0,003 1,786 | 0,001 1,782 | 0,005
9 | 12| 1,779 1,776 | 0,003 1,776 | 0,002 1,774 | 0,005
10 [ 11| 1,776 1,775 | 0,001 1,776 | 0,000 1,769 | 0,007
10 [ 12 ] 1,788 1,791 | -0,003 | 1,788 | -0,001 | 1,787 | 0,001
1| 12| 1,773 1,772 | 0,001 1,774 | -0,001 | 1,767 | 0,006

17. tablazat Trimetilfluor-szarmazékok; o-karboran
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Meta-Kkarboranok

Atomok
ligizls}lllf)iskzoziat m- 2-amino-m- 4-amino-m- 5-amino-m- 9-amino-m-
. karboran karboran karboran karboran karboran
szamitva

1A [ 1A [ad) | 1A | at@d) [ 1A) | aAlA) | 1A) | Al
1 2| 1,690 | 1,616 | -0,004 | 1,624 | 0,004 | 1,623 | 0,002 | 1,623 | 0,003
1 3| 1,680 | 1,736 1,707 | -0,010 | 1,716 | -0,002 | 1,716 | -0,001
1 4] 1,709 | 1,686 | -0,008 | 1,711 1,689 | -0,004 | 1,692 | -0,002
1 5| 1,707 | 1,693 | -0,001 | 1,687 | -0,006 | 1,692 | -0,002 | 1,691 | -0,002
1 6| 1,709 @ 1,718 | 0,000 | 1,719 | 0,002 | 1,716 | -0,001 | 1,716 | -0,001
2 3| 1,785 | 1,736 1,712 | -0,005 | 1,716 | -0,001 | 1,716 | -0,001
2 6| 1,763 | 1,718 | 0,001 | 1,715 | -0,002 | 1,716 | -0,001 | 1,716 | -0,001
2 7] 1,690 @ 1,686 | -0,008 | 1,693 | -0,001 | 1,690 | -0,004 | 1,694 | 0,000
2 11| 1,763 | 1,693 | -0,001 | 1,692 | -0,002 | 1,691 | -0,003 | 1,694 | 0,000
3 4] 1,764 | 1,788 1,769 | -0,006 | 1,775 | 0,000
3 7| 1,689 | 1,788 1,771 | -0,004 | 1,773 | -0,002
3 8| 1,763 | 1,771 1,774 1,758 | -0,001
4 5| 1,777 | 1,779 | -0,001 | 1,794 1,776 | -0,004
4 8 | 1,765 | 1,773 | -0,003 | 1,789 -0,002
4 9| 1,776 | 1,773 | 0,000 | 1,787 1,771 | -0,002 | 1,789
5 6| 1,779 | 1,773 | -0,002 | 1,773 | -0,002 | 1,775 | 0,000 | 1,775
5 9| 1,773 | 1,774 | 0,001 | 1,768 | -0,004 | 1,773 | 0,001 | 1,789
5 10/ 1,774 | 1,777 | 0,001 | 1,776 | 0,000 | 1,776 | 0,000 | 1,774 | -0,002
6 10/ 1,777 | 1,758 | 0,000 | 1,758 | -0,001 | 1,760 | 0,001 | 1,758 | -0,001
6 11| 1,767 | 1,773 | -0,002 | 1,774 | -0,001 | 1,775 | 0,000 | 1,773 | -0,002
7 8 | 1,710 | 1,773 | -0,003 | 1,776 | 0,000 | 1,793 1,775 | -0,001
7 11| 1,710 | 1,779 | -0,001 | 1,780 | 0,001 | 1,780 | 0,000 | 1,780 | 0,000
7 12] 1,708 | 1,773 | 0,000 | 1,772 | -0,001 | 1,770
8 9| 1,776 | 1,789 | 0,001 | 1,785 | -0,002 | 1,802
8 12| 1,778 | 1,789 | 0,001 | 1,788 | 0,001 | 1,803
9 10/ 1,790 | 1,789 | 0,001 | 1,787 | -0,001 | 1,787 | 0,000 | 1,803
9 12| 1,772 | 1,779 | 0,000 | 1,778 | -0,001 | 1,776 | -0,002 | 1,792
10 11| 1,777 | 1,777 | 0,001 | 1,777 | 0,001 | 1,776 | 0,000 | 1,775 | -0,001
10 12| 1,775 | 1,789 | 0,001 | 1,788 | 0,000 | 1,787 | -0,001 | 1,783 | -0,005
11 12] 1,780 | 1,774 | 0,001 | 1,776 | 0,003 | 1,773 | 0,000 | 1,772 | -0,001
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18. tablazat Amin-szarmazékok; m-karboran



Atomok
allzlnelyek m- 1,7-biszamino-m- |-amino-m-karbord 9,10-biszamino-m-
. ,ozta karboran karboran amino-m-karboran karboran
kotéshossz
volt

szamitva

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)
1| 2| 169 | 1,59 1,614 | -0,006 | 1,630 | 0010
1| 3 | 168 | 1,777 1,713 | -0,004
1| 4| 1709 | 1,693 1,684 | -0,010
1| 5 | 1707 | 1,685 | -0009 | 1,685 | -0,009 | 1,69 | 0,000
1 | 6| 1,709 | 1,719 | 0002 | 1,709 | -0,008 | 1,721 | 0,004
2 [ 3] 1585 | 1,777 OSSN 1719 | 0002 | 1,720 | 0,003
2 | 6| 1,763 | 1,719 | 0002 | 1,710 [ -0,007 | 1,709 | -0,008
2 [ 7 [ 169 | 1,693 | -0001 | 1,694 | 0000 | 1683 [EGKIIN
2 11| 1,763 | 168 | -0009 | 1,689 | -0,005 | 1,686 | -0,008
3 [ 4] 1764 | 1,780 | 0005 | 1,799 OIS 1,782 | 0,007
3 17| 1689 | 1,780 1,777 | 0,002 | 1,766 | -0,009
3 18 | 1,763 | 1,771 0,004 | 1,782
4 | 5| 1177 1,781 0,001 1,796
4 | 8 | 1765 1,776 | 0,000 | 1,789
4 | 9| 1776 | 1,780 | 0007 | 1,787 1,768 | -0,005
5 16 | 17719 | 1771 | 0004 | 1,776 | 0002 | 1,771 | -0,004
5 19| 173 | 1777 | 0004 | 1,775 | 0002 | 1,769 | -0,004
5 10| 1,774 | 1781 | 0005 | 1,778 | 0003 | 1,772 | -0,004
6 | 10| 1,777 | 1,754 | 0005 | 1,762 | 0,003 | 1,764 | 0,005
6 | 11| 1,767 | 1,771 | 0004 | 1,774 [ -0001 | 1,775
7 18| 1,710 | 1,776 | 0000 | 1,772 | -0,004 | 1813
7 | 11| 1,710 | 1,781 | 0,001 1,784 | 0,004 | 1,773 | -0,007
7 |12 1,708 | 1,780 | 0007 | 1,773 | 0,001 1,774
8 | 9 | 1,776 | 1,781 | -0007 | 1,78 | -0,002 | 1,819
8 | 12| 1,778 | 1,581 | -0,006 | 1,788 | 0,001 1,796 | 0,009
9 | 10| 1,79 | 1,787 | -0001 | 1,783 | -0005 | 1,778 | -0,010
9o | 12| 1772 | 1,778 | 0001 | 1,777 | -0002 | 1,780 | 0,002
10 | 11| 1777 | 1,781 | 0005 | 1,780 | 0,004 | 1,780 | 0,004
10 | 12| 1775 | 1,787 | -0001 | 1,788 | 0,000 | 1,792 | 0,005
11 | 12| 1780 | 1,777 | 0004 | 1,772 | -0001 | 1,776 | 0,003

19. tablazat Amin-szarmazékok; m-karboran
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Atomok
amelyek kozt [REHE 2hidroxi-m- | 4-hidroxi-m- | 5-hidroxi-m- | 9-hidroxi-m-
a kotes’ho,s 52 | karboran karboran karboran karboran karboran
volt szamitva
1A | 1A | ar@d) [ 1A | atd) | 1A) | aAld) | 1A) | ALA)
1 2| 1,690 | 1,717 1,682 | -0,008 | 1,682 | -0,008 | 1,687 | -0,002
1 3| 1,689 | 1,684 | -0,005 | 1,688 | -0,001 | 1,689 | 0,000 | 1,688 | -0,002
1 4] 1,709 | 1,707 | -0,002 | 1,758 1,699 | -0,010 | 1,706 | -0,004
1 5| 1,707 | 1,707 | 0,000 | 1,700 | -0,008 | 1,753 1,704 | -0,004
1 6| 1,709 | 1,708 | 0,000 | 1,706 | -0,002 | 1,710 | 0,001 | 1,712 | 0,004
2 3| 1,785 | 1,806 1,786 | 0,001 | 1,783 | -0,002 | 1,786 | 0,001
2 6| 1,763 | 1,773 1,760 | -0,003 | 1,762 | -0,001 | 1,765 | 0,001
2 7] 1,690 | 1,717 1,694 | 0,004 | 1,692 | 0,002 | 1,690 | 0,000
2 11| 1,763 | 1,774 1,763 | 0,000 | 1,765 | 0,002 | 1,762 | -0,001
3 4| 1,764 | 1,761 | -0,003 | 1,783 1,759 | -0,005 | 1,758 | -0,006
3 7| 1,689 | 1,684 | -0,005 | 1,686 | -0,003 | 1,687 | -0,002 | 1,690 | 0,001
3 8| 1,763 | 1,761 | -0,003 | 1,763 | 0,000 | 1,763 | 0,000 | 1,762 | -0,002
4 50 1,777 | 1,777 | 0,000 | 1,796 1,803 1,774 | -0,003
4 8| 1,765 | 1,769 | 0,004 | 1,780 1,761 | -0,005 | 1,771 | 0,006
4 9| 1,776 | 1,777 | 0,001 | 1,786 1,777 | 0,001 | 1,804
5 6| 1,779 | 1,776 | -0,002 | 1,777 | -0,002 | 1,794 1,776 | -0,002
5 9| 1,773 | 1,772 | -0,001 | 1,773 | 0,000 | 1,782 | 0,009 | 1,795
5 10| 1,774 | 1,773 | 0,000 | 1,771 | -0,003 | 1,787 1,777 | 0,003
6 10| 1,777 | 1,773 | -0,003 | 1,778 | 0,002 | 1,774 | -0,002 | 1,771 | -0,006
6 11| 1,767 | 1,764 | -0,003 | 1,765 | -0,003 | 1,766 | -0,002 | 1,765 | -0,003
7 8 | 1,710 | 1,707 | -0,003 | 1,705 | -0,006 | 1,712 | 0,001 | 1,709 | -0,001
7 11| 1,710 | 1,709 | -0,001 | 1,709 | -0,001 | 1,709 | -0,001 | 1,709 | -0,001
7 12| 1,708 @ 1,708 | 0,000 | 1,707 | -0,001 | 1,708 | 0,000 | 1,699 | -0,009
8 9| 1,776 | 1,777 | 0,001 | 1,781 | 0,005 | 1,774 | -0,002 | 1,795
8 12| 1,778 | 1,777 | -0,001 | 1,779 | 0,001 | 1,779 | 0,002 | 1,778
9 10/ 1,790 @ 1,788 | -0,001 | 1,785 | -0,004 | 1,793 | 0,003 | 1,803
9 12| 1,772 | 1,772 | 0,000 | 1,769 | -0,003 | 1,772 | 0,000 | 1,798
10 11| 1,777 | 1,773 | -0,004 | 1,778 | 0,001 | 1,772 | -0,005 | 1,773 | -0,004
10 12| 1,775 1,773 | -0,001 | 1,772 | -0,003 | 1,770 | -0,005 | 1,772 | -0,002
11 12| 1,780 @ 1,776 | -0,004 | 1,776 | -0,004 | 1,776 | -0,004 | 1,777 | -0,004

20. tablazat Hidroxi-szarmazékok; m-karboran
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Atomok
a{(‘%?lyek m- 17-biszhidroxi-m= | Lo ]9, 10-biszhidroxiom-
. ,ozta karboran karboran 1Groxi-m-Kkarboran karboran
kotéshossz
volt
szamitva

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)
1 [ 2] 1,6% 1,697 | 0,007 | 1,700 | 0,010 1,600 | 0,001
1] 3] 1,68 1,700 1,694 | 0,004
1] 4| 1,709 1,730 1,717 | 0,007
1[5 | 1707 | 1715
1|6 | 1,709 1,731 1,705 | -0,004
2 | 3 | 1,785 1,798 1,792 | 0,007 1,784 | -0,001
2 | 6 | 1763 1,762 1,761 | -0,002 | 1,761 | -0,002
2 | 7] 169 1,700 1,687 | -0,003 | 1,685 | -0,004
2 | 11| 1,763 1,762 | -0,001 | 1,768 | 0,005 1,762 | -0,001
3 | 4] 1,764 1,762 | -0,002 | 1,759 | -0,004 | 1,760 | -0,004
3 ] 7] 1,689 1,697 | 0,008 1,686 | -0,003 | 1,691 | 0,002
3 18] 1,763 1,762 | -0,001 | 1,768 | 0,004 1,761 | -0,003
4 | 5 | 177 1,778 | 0,001 1,780 | 0,003 1,776 | -0,001
4 [ 8 | 1,765 1,761 | 0,005 | 1,759 | -0,006 | 1,766 | 0,001
4 | 9] 1,776 1,767 | 0,009 | 1,770 | -0,006 | 1,788
5 16| 1,779 1,776 | -0,002 | 1,778 | 0,000 1,781
5 19 1,773 1,775 | 0,003 1,774 | 0,002 1,798
5 [ 10] 1,774 1,776 | 0,002 1,774 | 0,000 1,790
6 | 10 | 1,777 1,767 | -0,010 | 1,770 | -0,007 | 1,791
6 | 11 | 1,767 1,761 | -0,007 | 1,759 | -0,008 | 1,764 | -0,004
7 | 8 | 1710 1,731 1,710 | 0,000 1,715 | 0,004
7 |11 ] 1,710 1,730 1,711 [ 0,001 1,701
7 |12 ] 1,708 1,715 | 0007 | 1,711 | 0,003 1,698
8 | 9 | 1,776 1,767 | -0,009 | 1,773 | -0,003 | 1,789
8 | 12| 1,778 1,776 | 0,001 | 1,775 | -0,003 | 1,777
9 [ 10| 1,790 1,789 | 0,000 | 1,792 | 0,003 1,824
9o | 12| 1772 1,776 | 0,004 | 1,773 | 0,001 1,800
10 | 11 ] 1,777 1,767 | 0010 | 1,773 | -0,004 | 1,799
10 [ 12 ] 1,775 1,775 | 0,001 1,773 | -0,001 | 1,788
11 [ 12 ] 1,780 1,778 | 0,003 | 1,776 | -0,004 | 1,778

21. tablazat Hidroxi-szarmazékok; m-karboran
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Atomok
amelyek kozt
akétés,ho,ssz M= | 2-tiol-m-karborén | 4-tiol-m-karboran | 5-tiol-m-karboran | 9-tiol-m-karboran
volt szamitva | karboran
1A | 1A | ald) | 1A | ALA) | 1A | atd) | 1A) | Al
1 2| 1,690 | 1,708 1,683 | -0,006 | 1,683 | -0,007 | 1,688 | -0,002
1 3| 1,689 | 1,688 | -0,001 | 1,688 | -0,002 | 1,686 | -0,004 | 1,686 | -0,003
1 4| 1,709 | 1,705 | -0,005 | 1,740 1,704 | -0,005 | 1,703 | -0,006
1 5| 1,707 | 1,706 | -0,001 | 1,703 | -0,004 | 1,737 1,711 | 0,004
1 6| 1,709 | 1,705 | -0,004 | 1,704 | -0,005 | 1,708 | -0,001 | 1,713 | 0,004
2 3| 1,785 | 1,789 | 0,004 | 1,788 | 0,003 | 1,781 | -0,003 | 1,784 | -0,001
2 6| 1,763 | 1,770 | 0,007 | 1,759 | -0,004 | 1,766 | 0,003 | 1,766 | 0,003
2 7] 1,69 | 1,708 OIS 1,694 | 0,004 | 1,689 | -0,001 | 1,693 | 0,003
2 11| 1,763 | 1,770 | 0,007 | 1,762 | -0,002 | 1,765 | 0,002 | 1,760 | -0,003
3 4| 1,764 | 1,765 | 0,001 | 1,769 | 0,006 | 1,765 | 0,002 | 1,759 | -0,005
3 7| 1,689 | 1,688 | -0,001 | 1,689 | 0,000 | 1,688 | -0,001 | 1,692 | 0,002
3 8| 1,763 | 1,765 | 0,001 | 1,768 | 0,005 | 1,764 | 0,001 | 1,765 | 0,001
4 5| 1,777 | 1,776 | -0,001 | 1,784 | 0,007 | 1,785 | 0,008 | 1,776 | -0,001
4 8| 1,765 | 1,771 | 0,006 | 1,774 | 0,008 | 1,766 | 0,000 | 1,767 | 0,001
4 9| 1,776 | 1,777 | 0,002 | 1,783 | 0,007 | 1,780 | 0,005 | 1,794 |G
5 6| 1,779 | 1,781 | 0,002 | 1,781 | 0,003 | 1,783 | 0,004 | 1,780 | 0,001
5 9| 1,773 | 1,771 | -0,001 | 1,776 | 0,003 | 1,778 | 0,005 | 1,776 | 0,003
5 10| 1,774 | 1,772 | -0,001 | 1,774 | 0,000 | 1,781 | 0,008 | 1,778 | 0,005
6 10| 1,777 | 1,775 | -0,002 | 1,779 | 0,002 | 1,780 | 0,003 | 1,772 | -0,005
6 11| 1,767 | 1,770 | 0,002 | 1,765 | -0,002 | 1,768 | 0,001 | 1,763 | -0,004
7 8| 1,710 | 1,705 | -0,006 | 1,706 | -0,005 | 1,713 | 0,003 | 1,708 | -0,002
7 11| 1,710 | 1,705 | -0,005 | 1,711 | 0,001 | 1,710 | 0,000 | 1,709 | -0,001
7 12| 1,708 | 1,706 | -0,002 | 1,708 | -0,001 | 1,704 | -0,004 | 1,703 | -0,005
8 9| 1,776 | 1,777 | 0,001 | 1,774 | -0,002 | 1,774 | -0,002 | 1,780 | 0,004
8 12| 1,778 | 1,776 | -0,002 | 1,779 | 0,001 | 1,778 | 0,000 | 1,784 | 0,006
9 10| 1,790 | 1,791 | 0,001 | 1,786 | -0,004 | 1,787 | -0,003 | 1,800
9 12| 1,772 | 1,771 | -0,001 | 1,773 | 0,000 | 1,774 | 0,002 | 1,783
10 |11 1,777 | 1,775 | 0,002 | 1,779 | 0,002 | 1,773 | -0,004 | 1,776 | 0,000
10 |12 1,775 | 1,772 | 0,002 | 1,771 | -0,003 | 1,772 | -0,003 | 1,769 | -0,006
11 12| 1,780 | 1,781 | 0,000 | 1,775 | -0,005 | 1,777 | -0,004 | 1,780 | -0,001

22. tablazat Tiol-szarmazékok; m-karboran
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Atomok

a{(‘%?lyek m- 1,7-bisztiol-m- ol , 9,10-bisztiol-m-
. ,OZt a karboran karboran tiol-m-karbordn karboran

kotéshossz
volt

szamitva

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) 1(A) Al (A)

1] 2| 1,69 1,697 | 0,007 | 1,701 1,686 | -0,004
1] 3] 1,68 1,700 1,693 | 0,004
1] 4| 1,709 1,730 1,717 | 0,008
1|5 1,707 1,715 1,704 | -0,003
1|6 | 1,709 1,731 1,700 | -0,009
2 | 3 | 1,785 1,798 1,792 | 0,007 1,785 | 0,000
2 | 6 | 1763 1,762 1,760 | -0,004 | 1,761 | -0,002
2 | 7] 169 1,700 1,687 | -0,003 | 1686 | -0,004
2 | 11| 1,763 1,762 | -0,001 | 1,766 | 0,002 1,765 | 0,002
3 | 4] 1,764 1,762 | -0,002 | 1,760 | -0,004 | 1,762 | -0,001
3 ] 7] 1,689 1,697 | 0,008 1,688 | -0,001 | 1,693 | 0,004
3 18] 1,763 1,762 | -0,001 | 1,766 | 0,002 1,759 | -0,005
4 | 5| 1777 1,778 | 0,001 1,781 | 0,004 1,778 | 0,001
4 | 8 | 1,765 1,761 | -0,005 | 1,763 | -0,002 | 1,768 | 0,003
4 19| 1,776 1,767 | -0,009 | 1,771 | -0,004 | 1,775 | 0,000
5 16| 1,779 1,777 | -0,002 | 1,781 | 0,002 1,779 | 0,000
519 173 1,775 | 0,003 1,775 | 0,002 1,790

5 110 1,774 1,776 | 0,002 1,775 | 0,001 1,775
6 | 10 | 1,777 1,767 | -0,010 | 1,772 | -0,005 | 1,789

6 | 11 | 1,767 1,761 | -0,007 | 1,763 | -0,004 | 1,766 | -0,001
7 | 8 | 1710 1,731 1,709 | -0,001 | 1,714 | 0,004
7 |11 ] 1,710 1,730 1,709 | -0,001 | 1,702 | -0,008
7 |12 ] 1,708 1,715 | 0007 | 1,710 | 0,002 1,704 | -0,004
8 | 9 | 1,776 1,767 | -0,009 | 1,772 | -0,004 | 1,781 | 0,005
8 | 12| 1,778 1,777 | -0,001 | 1,776 | -0,002 | 1,774 | -0,003
9 [ 10 | 1,790 1,789 | 0,00 | 1,790 | 0,000 1,812

9 | 12| 1772 1,776 | 0004 | 1,773 | 0,001 1,785

10| 11| 1,777 1,767 | -0,010 | 1,772 | -0,004 | 1,785 | 0,008
10 12| 1,775 1,775 | 0,001 1,773 | -0,001 | 1,783 | 0,009
1] 12| 1,780 1,778 | -0,003 | 1,776 | -0,005 | 1,782 | 0,001

23. tablazat Tiol-szarmazékok; m-karboran
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Atomok

amelyek kozt 2-alkoholét-m- | 4-alkoholét-m- | S5-alkoholét-m- | 9-alkoholdt-m-

a kotes,ho§ Sz " karboran karboran karboran karboran

volt szamitva | karboran - anion anion anion
1A | 1A | ad) [ 1A | atd) [ 1A | atd) | 1A | al@)

1 2| 1,690 | 2,576 1,667 1,670 1,692 | 0,002

1 3| 1689 | 1,627 1,681 | -0,009

1 41 1,709 | 1,698 1,707 | -0,003

1 5] 1,707 | 1,664 1,715 | 0,008

1 6] 1,709 | 1,663 1,713 | 0,004

2 3| 1,785 | 2,797 -0,005 | 1,784 | 0,000

2 6| 1,763 | 1,785 1,766 | 0,002

2 7] 1,69 | 2,575 0,006 | 1,692 | 0,002

2 11| 1,763 | 1,783 0,003

3 41 1,764 | 1,792 -0,002

3 7] 1,689 | 1,627 -0,009

3 8| 1,763 | 1,792 -0,002

4 5| 1,777 | 1,761

4 8| 1,765 | 1,744 1,768 | 0,002 | 1,774 | 0,008

4 9| 1,776 | 1,794 1,778 | 0,002 | 1,901

5 |6l 1719 1812

5 9] 1,773 | 1,758 1,777 | 0,004 | 1,789

5 10| 1,774 | 1,800 1,781 | 0,007 | 1,788

6 10| 1,777 | 1,780

6 11| 1,767 | 1,820

7 8 | 1,710 | 1,699

7 11| 1,710 | 1,664

7 12| 1,708 | 1,663

8 9] 1,776 | 1,794

8 12| 1,778 | 1,761

9 10| 1,790 | 1,788

9 12| 1,772 | 1,758

10 |11] 1,777 | 1,781

10 [12] 1,775 | 1,801

11 |12 1,780 | 1813

24. tablazat Alkoholat-szarmazékok; m-karboran
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Atomok

amelyek 1,7-biszalkoholat-m- 1-alkoholat-m- 9,10-biszalkoholat-m-
kozt a s , karboran karboran karboran
kotéshossz b dianion anion dianion
volt

szamitva

1(A) 1(A) 1(A) Al (A)

1] 2 1,690 1,769 1,686 | -0,004
1] 3 1,689 1,770 1,686 | -0,003
1| 4 1,709 1,771 1,705 -0,004
1|5 1,707 1,780
1|6 | 1,709 1,771
2 | 3 1,785 1,754

2 | 6 1,763 1,761 -0,002 1,770 0,007
2 | 7 1,690 1,770 0,003 1,686 | -0,004
2 | 11| 1,763 1,761 0,007 1,770 0,007
3| 4 1,764 1,761 -0,003 1,770 0,007
3] 7 1,689 1,770 0,004 1,686 | -0,003
3 ] 8 1,763 1,761 0,007 1,770 0,007
4 | s 1,777 1,770 -0,003 1,779 0,002
4 | 8 1,765 1,768 -0,007 1,750

4 | 9 1,776 1,770 -0,005 1,888

5 16| 1,779 1,770 0,005 | 1,779
5109 1,773 1,772 0,003 1,884

5 110 1,774 1,772 0,002 1,884

6 | 10 | 1,777 1,770 -0,005 1,888

6 | 11 | 1,767 1,768 -0,009 1,750

7 ] 8 1,710 1,771 -0,007 1,705 -0,005
7 11| 1,710 1,771 1,705

7 | 12| 1,708 1,780

8 | 9 1,776 1,770 1,764

8 | 12| 1,778 1,770 | -0,008 1,777

o [10] 1,790 | 1,775 [0 1.785

9 | 12| 1,772 1,773 0,000 1,774

0] 11] 1,777 1,770 | -0,007 1,764

10| 12| 1,775 1,773 -0,002 1,774 0,000

1 2] 10 | 1770 OB 1776 | 0004 | 1,779

25. tablazat Alkoholat-szarmazékok; m-karboran
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Atomok
Loyl 2-tiolat-m- 4-tiolit-m- 5-tiolat-m- 9-tiolat-m-
ozt a m- 2 , , :
Kbtéshossz Karboran karbpran karbpran karbpran karbpran
- anion anion anion anion
szamitva
1A) | 1A | Ald) Al (A) 1(A) | Al(A)
1 2| 1,690 | 2,576 1,692 | 0,002
1 3] 1,680 | 1,627 1,681 | -0,009
1 4] 1,709 | 1,698 1,707 | -0,003
1 5| 1,707 | 1,664 1,715 | 0,008
1 6] 1,709 | 1,663 1,713 | 0,004
2 3] 1,785 | 2,797 | 1,013 | 1,809 | , 1,784 | 0,000
2 6| 1,763 | 1,785 | 1,754 | -0,009 | 1,778 | 1,766 | 0,002
2 7| 1,690 | 2,575 0,006 | 1,692 | 0,002
2 |11] 1,763 | 1,783 | 1,763 | 0,000 | 1,743 | 1,766 | 0,003
3 4] 1,764 | 1,792 1,778 | 1,761 | -0,002
3 7] 1,689 | 1,627 1,680 | -0,009
3 8| 1,763 | 1,792 -0,002
4 5] 1,777 | 1,761
4 8 | 1,765 | 1,744 1,768 | 0,002 0,008
4 9| 1,776 | 1,794 0,009 | 1,778 | 0,002 | 1,901
5 6| 1,779 | 13812 1,796 2,063 |
5 9| 1,773 | 1,758 1,777 | 0,004 | 1,789 |
5 10| 1,774 | 1,800 1,781 | 0,007 | 1,788 |
6 10| 1,777 | 1,780
6  |11] 1,767 | 1,820
7 8 | 1,710 | 1,699
7 11| 1,710 | 1,664
7 12| 1,708 | 1,663
8 9| 1,776 | 1,794
8  |12] 1,778 | 1,761
9 |10] 1,790 | 1,788
9o 12| 1,772 | 1,758
10 |11} 1,777 | 1,781
10 |12] 1,775 | 1,801
11 |12] 1,780 | 1813
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26. tablazat Tiolat-szarmazékok; m-karboran



Atomok
am?]yek - 1 ,7-b1szt101’ét-m- |-tioldt-m-karboran 9,1 O-blszthlét-m-
kozt a 2 karboran . karboran
kotéshossz LR dianion anion dianion
volt
szamitva

1(A) 1(A) 1(A) Al (A)
1] 2| 1,69 1,769 1,686 | -0,004
1] 3 1,689 1,770 1,686 | -0,003
1] 4 | 1,709 1,771 1,705 | -0,004
1|5 1,707 1,780
1|6 | 1,709 1,771
2 | 3 1,785 1,754
2 | 6 | 1763 1,761 0,002 | 1,770 | 0,007
2 | 7 | 1,69 1,770 0,003 1,686 | -0,004
2 | 11| 1,763 1,761 0,007 1,770 | 0,007
3 | 4] 1,764 1,761 -0,003 | 1,770 | 0,007
3 1 7] 1,689 1,770 0,004 1,686 | -0,003
3 1 8| 1,763 1,761 0,007 1,770 | 0,007
4 | 5| 1777 1,770 -0,003 | 1,779 | 0,002
4 | 8 | 1,765 1,768 -0,007 | 1,750
4 19| 1,776 1,770 -0,005 | 1,888
5 16| 1,779 1,770 0,005 | 1,779
519 173 1,772 0,003 1,884
5 110 ] 1,774 1,772 0,002 1,884
6 | 10 | 1,777 1,770 -0,005 | 1,888
6 | 11 | 1,767 1,768 -0,009 | 1,750
7 | 8 | 1710 1,771 -0,007 | 1,705 | -0,005
7 |11 ] 1,710 1,771 1,705
7 |12 ] 1,708 1,780
8 | 9 | 1,776 1,770 1,764
8 | 12| 1,778 1,770 | -0,008 | 1,777
o [10] 1,790 | 1,775 [0 1.785
9 | 12| 1772 1,773 | 0,000 1,774
10| 11| 1,777 1,770 | -0,007 | 1,764
10 12| 1,775 1,773 | -0,002 | 1,774 | 0,000
1 2] 10 | 1770 OB 1776 | 0004 | 1,779

27. tablazat Tiolat-szarmazékok; m-karboran
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Atomok

amelyek -

kozt a , 2-klér-m-karboran 4-kl6r-m-karboran 5-klor-m-karboran
o karboran
kotéshossz

volt

szamitva

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)

1|2 1,690 1,695 0,005 1,689 0,000 1,690 0,000
1|3 1,689 1,690 0,001 1,692 0,003 1,690 0,001
1| 4 1,709 1,712 0,002 1,718 0,009 1,712 0,003
1|5 1,707 1,709 0,001 1,711 0,004 1,716 0,009
1|6 1,709 1,715 0,007 1,708 | -0,001 1,712 0,003
2 [ 3] 17585 | 1,798 OO 1783 | -0002 | 1,786 | 0,001
2 | 6 1,763 1,767 0,004 1,763 | -0,001 1,761 -0,003
2 | 7 1,690 1,695 0,005 1,691 0,001 1,689 | -0,001
2 [ 11| 1,763 1,767 0,004 1,762 | -0,001 1,763 0,000
3 | 4 1,764 1,759 | -0,004 1,773 0,009 1,761 -0,003
3| 7 1,689 1,690 0,001 1,684 | -0,005 1,689 0,000
3| 8 1,763 1,759 | -0,004 1,765 0,001 1,763 0,000
4 | s 1,777 1,778 0,001 1,784 0,007 1,786 0,009
4 | 8 1,765 1,768 0,003 1,771 0,005 1,763 | -0,003
4 |9 1,776 1,776 0,000 1,779 0,004 1,777 0,001
516 1,779 1,777 | -0,001 1,777 | -0,002 1,786 0,008
5109 1,773 1,774 0,001 1,774 0,001 1,775 0,002
5 |10 1,774 1,773 | -0,001 1,770 | -0,003 1,775 0,002
6 | 10 | 1,777 1,774 | -0,002 1,777 0,001 1,777 0,000
6 | 11 | 1,767 1,765 | -0,002 1,767 0,000 1,763 | -0,005
7|8 1,710 1,712 0,001 1,709 | -0,001 1,708 | -0,002
7 |11 ] 1,710 1,715 0,005 1,709 | -0,001 1,708 | -0,002
7 | 12| 1,708 1,709 0,000 1,708 0,000 1,709 0,000
8 | 9 1,776 1,776 0,000 1,781 0,006 1,777 0,001
8 | 12| 1,778 1,778 0,000 1,778 0,000 1,777 0,000
9 | 10| 1,790 1,786 | -0,003 1,788 | -0,002 1,794 0,004
9 | 12| 1,772 1,774 0,001 1,771 -0,001 1,771 -0,001
10| 11| 1,777 1,774 | -0,003 1,776 0,000 1,776 0,000
10|12 ] 1,775 1,773 | -0,002 1,772 | -0,003 1,771 -0,003
11| 12| 1,780 1,777 | -0,003 1,779 | -0,002 1,778 | -0,003

28. tablazat Klor-szarmazékok; m-karboran
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Atomok
amelyek i,
"k,(j zga kar’l;zrén 9-klor-m-karboran 1 ’i-frl‘tl)(;(r);lm- 1-kl6r-m-karboran
kotéshossz
volt
szamitva
1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)
1 2 1,690 1,690 0,000 1,699 0,009 1,699 0,010
1 3 1,689 1,689 0,000 1,699 0,010 1,699
1 4 1,709 1,705 -0,004 1,719 0,009 1,719
1 5 1,707 1,706 -0,001 1,714 0,007 1,715
1 6 1,709 1,711 0,002 1,719 0,010 1,719
2 3 1,785 1,784 -0,001 1,796 1,791 0,006
2 6 1,763 1,763 0,000 1,766 0,003 1,767 0,004
2 7 1,690 1,690 0,000 1,699 0,009 1,688 -0,002
2 11 1,763 1,763 0,000 1,766 0,003 1,762 -0,001
3 4 1,764 1,762 -0,002 1,766 0,003 1,768 0,004
3 7 1,689 1,689 0,000 1,699 0,010 1,688 -0,001
3 8 1,763 1,762 -0,002 1,766 0,003 1,762 -0,001
4 5 1,777 1,782 0,005 1,782 0,005 1,783 0,006
4 8 1,765 1,770 0,005 1,764 -0,001 1,765 0,000
4 9 1,776 1,784 0,008 1,772 -0,004 1,775 -0,001
5 6 1,779 1,778 -0,001 1,782 0,003 1,784 0,006
5 9 1,773 1,777 0,004 1,773 0,000 1,773 0,000
5 10 1,774 1,775 0,002 1,773 -0,001 1,773 -0,001
6 10 1,777 1,773 -0,004 1,772 -0,005 1,774 -0,003
6 11 1,767 1,764 -0,003 1,764 -0,003 1,765 -0,002
7 8 1,710 1,705 -0,005 1,719 0,008 1,709 -0,002
7 11 1,710 1,711 0,001 1,719 0,009 1,709 -0,001
7 12 1,708 1,706 -0,002 1,714 0,006 1,707 -0,001
8 9 1,776 1,784 0,008 1,772 -0,004 1,775 -0,001
8 12 1,778 1,782 0,004 1,782 0,004 1,777 -0,001
9 10 1,790 1,793 0,003 1,786 -0,003 1,789 -0,001
9 12 1,772 1,777 0,005 1,772 0,000 1,773 0,000
10 | 11 1,777 1,773 -0,004 1,772 -0,005 1,774 -0,003
10 | 12 1,775 1,775 0,001 1,772 -0,002 1,773 -0,002
11 | 12 1,780 1,778 -0,003 1,782 0,001 1,777 -0,003

29, tablazat Klor-szarmazékok; m-karboran
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Atomok
amelyek - ) , . , . z
"k,ijzt a Karboran 2-metil-m-karboran 4-metil-m-karboran 5-metil-m-karboran
kotéshossz
volt
szamitva
1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)
1 2 1,690 1,708 1,691 0,001 1,691 0,001
1 3 1,689 1,682 -0,007 1,685 -0,004 1,691 0,002
1 4 1,709 1,711 0,001 1,728 1,705 -0,004
1 5 1,707 1,708 0,000 1,702 -0,005 1,728
1 6 1,709 1,705 -0,004 1,710 0,002 1,704 -0,005
2 3 1,785 1,799 1,783 -0,001 1,784 -0,001
2 6 1,763 1,775 1,761 -0,002 1,761 -0,003
2 7 1,690 1,706 1,689 -0,001 1,688 -0,001
2 11 1,763 1,776 1,762 -0,001 1,762 -0,001
3 4 1,764 1,761 -0,002 1,778 1,761 -0,002
3 7 1,689 1,684 -0,005 1,687 -0,002 1,688 -0,001
3 8 1,763 1,762 -0,001 1,757 1,762 -0,002
4 5 1,777 1,778 0,001 1,793
4 8 1,765 1,766 0,001 1,779
4 9 1,776 1,776 0,000 1,789
5 6 1,779 1,777 -0,001 1,776 -0,003
5 9 1,773 1,774 0,001 1,767 -0,006 1,786
5 10 1,774 1,771 -0,002 1,771 -0,002 1,785
6 10 1,777 1,776 0,000 1,777 0,000 1,771 -0,005
6 11 1,767 1,760 -0,007 1,767 -0,001 1,764 -0,003
7 8 1,710 1,711 0,001 1,709 -0,001 1,709 -0,001
7 11 1,710 1,705 -0,005 1,709 -0,001 1,709 -0,001
7 12 1,708 1,709 0,000 1,708 0,000 1,709 0,001
8 9 1,776 1,776 0,000 1,774 -0,002 1,776 0,000
8 12 1,778 1,778 0,000 1,779 0,001 1,777 -0,001
9 10 1,790 1,788 -0,002 1,788 -0,001 1,787 -0,003
9 12 1,772 1,774 0,001 1,771 -0,001 1,771 -0,001
10 | 11 1,777 1,774 -0,002 1,776 -0,001 1,777 0,000
10 | 12 1,775 1,772 -0,003 1,772 -0,003 1,772 -0,003
11 | 12 1,780 1,776 -0,004 1,779 -0,001 1,777 -0,003

30. tablazat Metil-szarmazékok; m-karboran
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Atomok

amelyek .

"k,(jzzla kar’li;rén 9-metil-m-karboran 1’21;g$1§;1r;m- 1-metil-m-karboran

ko6téshossz
volt
szamitva
1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)

1|2 1,690 1,689 | -0,001 1,699 0,009 1,701

1|3 1,689 1,688 | -0,001 1,699 0,010 1,701

1| 4 1,709 1,708 | -0,002 1,719 0,010

1|5 1,707 1,707 | -0,001 1,722

1|6 1,709 1,710 0,002 1,719

2 | 3 1,785 1,786 0,001 1,768

2 | 6 1,763 1,763 0,000 1,758 | -0,005 1,758 | -0,005
2 | 7 1,690 1,689 | -0,001 1,699 0,009 1,687 | -0,003
2 [ 11| 1,763 1,763 0,000 1,758 | -0,005 1,763 0,000
3 | 4 1,764 1,762 | -0,001 1,758 | -0,006 1,758 | -0,005
3| 7 1,689 1,688 | -0,001 1,699 0,010 1,688 | -0,001
3| 8 1,763 1,762 | -0,001 1,758 | -0,006 1,763 0,000
4 | s 1,777 1,773 | -0,004 1,771 -0,006 1,772 | -0,005
4 | 8 1,765 1,764 | -0,001 1,766 0,000 1,766 0,001
4 |9 1,776 1,791 1,772 | -0,004 1,776 0,000
5 16| 1,779 1,778 1,771 | -0,008 | 1,772 | -0,007
5109 1,773 1,786 1,770 | -0,003 1,770 | -0,003
5 |10 1,774 1,768 | -0,006 1,770 | -0,004 1,770 | -0,004
6 | 10 | 1,777 1,773 | -0,004 1,772 | -0,005 1,777 0,000
6 | 11 | 1,767 1,763 | -0,004 1,766 | -0,002 1,766 | -0,001
7|8 1,710 1,708 | -0,002 1,719 0,009 1,709 | -0,002
7 |11 ] 1,710 1,710 0,000 1,719 1,708 | -0,002
7 | 12| 1,708 1,707 | -0,002 1,722 1,707 | -0,001
8 | 9 1,776 1,791 1,772 | -0,004 1,773 | -0,003
8 | 12| 1,778 1,773 1,771 -0,007 1,778 0,000
9 | 10| 1,790 1,802 1,786 | -0,004 1,788 | -0,001
9 | 12| 1,772 1,786 1,770 | -0,003 1,773 0,000
10| 11| 1,777 1,773 | -0,004 1,772 | -0,005 1,774 | -0,003
10|12 ] 1,775 1,768 | -0,006 1,770 | -0,005 1,772 | -0,002
11| 12| 1,780 1,778 | -0,002 1,771 -0,009 1,778 | -0,002
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31. tablazat Metil-szarmazékok; m-karboran



Atomok

ai(g?lyek m- 2-metilén-m-karboran | 4-metilén-m-karboran | 5-metilén-m-karboran
. ,ozta karboran anion anion anion
kotéshossz
volt
szamitva
1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)
1| 2] 169 | 2320 1,641 1,644
1] 3| 1,68 1,625
1] 4 | 1,709 1,672
1|5 1,707 1,654
1|6 | 1,709 1,677
2 |3 | 178 | 2050
2 | 6 | 1,763 1,919
2 | 7| 169 1,708 1,684 | -0,006 | 1,688
2 | 11| 1,763 1,721 1,754 | -0,009 | 1,745
30 4| 1,764 1,812 1,928
3 ] 7] 1,689 1,693 1,741
3 18] 1,763 1,777 1,777
4 | 5| 1777 1,765 1,985
4 | 8 | 1,765 1,755 1,740
4 19| 1,776 1,769 1,759
5 06| 1,779 1,844 1,846
509 | 1,73 1,775
5 110 1,774 1,764
6 | 10 | 1,777 1,821
6 | 11| 1,767 1,771
7 | 8 | 1710 1,711
7 |11 ] 1,710 1,749
7 |12 ] 1,708 1,714
8 | 9 | 1,776 1,791
8 | 12| 1,778 1,781
9 [ 10| 1,790 1,791
9o | 12| 1772 1,756 1,765 | -0,007
10 | 11 ] 1,777 1,757 1,785 | 0,008
10 [ 12 ] 1,775 1,775 | 0,000 | 1,773 | -0,001 | 1,766 | -0,008
11 [ 12 ] 1,780 1,778 | 0002 | 1,771 | -0010 | 1,787 | 0,006

32. tablazat Metilén-szarmazékok; m-karboran
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Atomok

am"elyek m- 9-metilén-m-karboran 1,2-metilén-m- 1-metilén-m-karboran
__k,OZt a karboran anion karboran dianion anion
kotéshossz

volt

szamitva

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)

1] 2| 1,69 1,706
1| 3| 1,68 1,672
1| 4 | 1,709 | 1,69
1| 5| 1,707 1,729
1| 6 | 1,709 1,738
2 | 3] 1,785 1,783 1,780 | -0,005 | 1,681
2 | 6| 1,763 1,761 1,757 | -0,007 | 1,851
2 | 7| 169 1,706
2 [ 1] 1,763 | 1,761 1,834
30 4| 1,764 1,765 1,834
3 17 | 1,689 1,672
3 | 8| 1,763 1,765 1,757
4 | 5| 1777 1,778 1,827
4 | 8 | 1,765 1,764 1,730
4 | 9 | 1,776 | 1830
516 | 1,779 1,809
519 1778 | 1843
5 110 | 1774 | 1766
6 | 10 | 1,777 1,743
6 | 11 | 1,767 1,732
7 | 8| 1710 | 1,698
7 1| 1710 | 1,738
7 |12 ] 1,708 1,729
8 | 9 | 1,776 1,830
8 [ 12| 1778 | 1778
9 [ 10| 1790 | 1973
9o [ 12| 1,772 | 1843
10 | 11| 1,777 1,743 1,752
10| 12 | 1775 | 1766
1] 12| 1,780 1,809

33. tablazat Metilén-szarmazékok; m-karboran
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Atomok
amelyek m- or0 J 060
kozt a , 2-szilil-m-karboran 4-szilil-m-karboran 5-szilil-m-karboran
o karboran
ko6téshossz
volt

szamitva

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)
1|2 1,690 1,702 1,689 | -0,001 1,689 | -0,001
1|3 1,689 1,687 | -0,002 1,686 | -0,003 1,689 | -0,001
1| 4 1,709 1,708 | -0,002 1,722 1,707 | -0,003
1|5 1,707 1,707 0,000 1,704 | -0,003 1,721
1|6 1,709 1,704 | -0,005 1,709 0,000 1,707 | -0,002
2 | 3 1,785 1,788 0,003 1,787 0,002 1,784 0,000
2 | 6 1,763 1,772 0,009 1,763 | -0,001 1,765 0,002
2 [ 7 [ 1690 | 1,702 OO 1688 | -0002 | 1,688 | -0,001
2 [ 11| 1,763 1,772 0,009 1,763 0,000 1,763 0,000
3 | 4 1,764 1,767 0,003 1,767 0,003 1,765 0,002
3| 7 1,689 1,687 | -0,002 1,693 0,004 1,688 | -0,001
3| 8 1,763 1,767 0,003 1,763 | -0,001 1,763 | -0,001
4 | s 1,777 1,778 0,001 1,785 0,009 1,784 0,007
4 | 8 1,765 1,767 0,001 1,774 0,008 1,768 0,003
4 |9 1,776 1,777 0,002 1,785 0,010 1,777 0,001
516 1,779 1,780 0,001 1,780 0,001 1,784 0,005
5109 1,773 1,773 0,000 1,773 0,000 1,781 0,008
5 |10 1,774 1,772 | -0,002 1,775 0,001 1,781 0,007
6 | 10 | 1,777 1,776 0,000 1,776 0,000 1,777 0,000
6 | 11 | 1,767 1,766 | -0,001 1,767 | -0,001 1,768 0,001
7|8 1,710 1,708 | -0,002 1,708 | -0,002 1,710 0,000
7 |11 ] 1,710 1,704 | -0,006 1,710 0,000 1,710 0,000
7 | 12| 1,708 1,707 | -0,001 1,707 | -0,001 1,706 | -0,002
8 | 9 1,776 1,777 0,001 1,771 | -0,005 1,775 | -0,001
8 | 12| 1,778 1,778 0,000 1,778 0,001 1,778 0,000
9 | 10| 1,790 1,790 0,000 1,789 | -0,001 1,785 | -0,005
9 | 12| 1,772 1,773 0,000 1,773 0,001 1,772 0,000
10| 11| 1,777 1,777 0,000 1,777 0,000 1,775 | -0,001
10|12 ] 1,775 1,772 | -0,002 1,773 | -0,001 1,773 | -0,002
11| 12| 1,780 1,780 | -0,001 1,777 | -0,003 1,778 | -0,002

34. tablazat Szilil-szarmazékok; m-karboran
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Atomok
amelyek . .
ko6téshossz
volt
szamitva

1(A) 1(A) Al (A) 1(A) AL (A)
1| 2 1,690 1,689 | -0,001 1,700
1|3 1,689 1,689 0,000 1,700
1| 4 1,709 1,711 0,002 1,720
1|5 1,707 1,708 0,000 1,726
1|6 1,709 1,709 0,000 1,720
2 | 3 1,785 1,786 0,002 1,774
2 | 6 1,763 1,763 0,000 1,760
2 | 7 1,690 1,689 | -0,001 1,700
2 | 11| 1,763 1,763 0,000 1,760 | -0,003
3| 4 1,764 1,764 0,000 1,760
3| 7 1,689 1,689 0,000 1,700
3| 8 1,763 1,764 0,001 1,760 | -0,003
4 | s 1,777 1,776 | -0,001 1,774 | -0,003
4 | 8 1,765 1,766 0,000 1,769 0,004
4|9 1,776 1,782 0,006 1,776 0,000
516 1,779 1,778 | -0,001 1,774 | -0,004
5109 1,773 1,780 0,007 1,770 | -0,003
5110 1,774 1,771 -0,003 1,770 | -0,004
6 | 10 | 1,777 1,777 0,001 1,776 | -0,001
6 | 11 | 1,767 1,767 | -0,001 1,769 0,002
7| 8 1,710 1,712 0,001 1,720 0,009
7 |11 ] 1,710 1,709 | -0,001 1,720
7 |12 ] 1,708 1,708 | -0,001 1,726
8 | 9 1,776 1,782 0,006 1,776 0,000
8 | 12| 1,778 1,776 | -0,002 1,774 | -0,004
9 | 10| 1,79 1,795 0,005 1,787 | -0,002
9o | 12| 1,772 1,780 0,008 1,770 | -0,003
10|11 | 1,777 1,777 0,000 1,776 | -0,001
10|12 1,775 1,770 | -0,004 1,770 | -0,005
11 | 12 | 1,780 1,778 | -0,003 1,774 | -0,006

35. tablazat Szilil-szarmazékok; m-karboran
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Atomok
amelyek - . . ‘
kozt a , 2-nitro-m-karboran 4-nitro-m-karboran 5-nitro-m-karboran
o karboran
kotéshossz
volt
szamitva
1(A) 1(A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)
1 2 1,690 1,671 1,686 -0,003 1,686 -0,004
1 3 1,689 1,700 1,697 0,008 1,686 -0,003
1 4 1,709 1,708 -0,001 1,694 1,719 0,010
1 5 1,707 1,707 -0,001 1,717 0,010 1,692
1 6 1,709 1,717 0,009 1,707 -0,002 1,719
2 3 1,785 1,773 1,783 -0,002 1,785 0,001
2 | 6 | 1,763 1,754 1,763 | 0,000 1,763 | 0,000
2 7 1,690 1,671 1,697 0,007 1,689 -0,001
2 | 11 1,763 1,754 -0,009 1,762 -0,001 1,768 0,005
3 4 1,764 1,760 -0,003 1,754 -0,010 1,763 -0,001
3 7 1,689 1,700 1,689 0,000
3 8 1,763 1,760 -0,003 1,778
4 5 1,777 1,779 0,002 1,766
4 8 1,765 1,774 0,009 1,759
4 9 1,776 1,778 0,002 1,766
5 6 1,779 1,779 0,000 1,779
5 9 1,773 1,773 0,000 1,783
5 |10 1,774 1,776 0,002 1,770 -0,004
6 | 10 1,777 1,773 -0,003 1,782 0,005 1,788
6 | 11 1,767 1,777 0,010 1,767 0,000 1,763 -0,005
7 8 1,710 1,708 -0,002 1,708 -0,002 1,710 -0,001
7 | 11 1,710 1,717 0,007 1,711 0,001 1,710 0,000
7 | 12 1,708 1,707 -0,002 1,710 0,001 1,707 -0,001
8 9 1,776 1,777 0,002 1,780 0,004 1,776 0,000
8 | 12 1,778 1,779 0,001 1,777 -0,001 1,779 0,002
9 | 10 1,790 1,789 0,000 1,789 -0,001 1,794 0,004
9 | 12 1,772 1,773 0,001 1,772 0,000 1,772 -0,001
10 | 11 1,777 1,773 -0,003 1,778 0,001 1,776 0,000
10 | 12 1,775 1,776 0,002 1,774 0,000 1,772 -0,003
11| 12 1,780 1,779 -0,001 1,778 -0,003 1,779 -0,001

36. tablazat Nitro-szarmazékok; m-karboran
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Atomok
amelyek .
"k,ij Zza kar’l?(;rén 9-nitro-m-karboran . ,2-£;i§2;t;§-m- 1-nitro-m-karboran
kotéshossz
volt
szamitva

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)
1] 2] 1,69 1,689 | -0,001 | 1,698 | 0,008 1,618
1] 3] 1,68 1,692 | 0,003 1,693 | 0,003 1,721
1] 4| 1,709 1,708 | -0,001 | 1716 | 0,007 1,700 | -0,010
1] 5| 1,707 1,704 | -0,003 | 1714 | 0,006 1,700 | -0,007
1] 6| 1,709 1,710 | 0,001 1,713 | 0,004 1,721
2 | 3| 1,785 1,786 | 0,001 1,814
2 | 6 | 1763 1,763 | -0,001 | 1,767
2 | 7] 169 1,688 | -0,001 | 1,698 | 0,008 1,692
2 | 11| 1,763 1,764 | 0,001 1,767 1,692
30 4| 1,764 1,761 | -0,002 | 1,774
3 ] 7] 1,689 1,692 | 0002 | 1693
3 18] 1,763 1,760 | -0,004 | 1,774 1,756 | -0,008
4 | 5| 1177 1,787 1,784 | 0,007 1,786 | 0,009
4 | 8 | 1765 1,777 1,761 | -0,005 | 1,777
41 9| 1,776 1,767 | -0009 | 1,775 | -0001 | 1,772 | -0,004
5 16 | 1,779 | 1,775 | 0004 [ 1,792 |G 1789 | 0,010
519 19713 1,769 | -0,004 | 1,769 | -0003 | 1,772 | -0,001
5 110 ] 1,774 1,781 0,007 | 1,770 | -0,004 | 1,777 | 0,003
6 | 10 | 1,777 1,777 | 0,001 1,777 | 0,000 1,756
6 | 11| 1,767 1,770 | 0,002 1,767 | 0,000 1,775
7 | 8 | 1710 1,706 | -0,004 | 1,716 | 0,006 1,780
7 |11 ] 1,710 1,712 | 0002 | 1,713 | 0,003 1,780
7 |12 ] 1,708 1,703 | -0,005 | 1,714 | 0,006 1,774
8 | 9 | 1,776 1,769 | -0,007 | 1,775 | -0,001 | 1,788
8 | 12| 1,778 1,785 | 0007 | 1,784 | 0,006 1,789
o [10] 1,790 | 1,775 |0 1789 | 0,001 | 1,788 | -0,002
9 |12 ] 1772 1,767 | -0,005 | 1,769 | -0003 | 1,777 | 0,005
10| 11| 1,777 1,777 | 0000 | 1,777 | 0,000 1,780 | 0,004
10 12| 1,775 1,783 | 0009 | 1,770 | -0,005 | 1,789
11 ] 12| 1,780 1,775 | -0,006 | 1,792 1,774 | -0,007

37. tablazat Nitro-szarmazékok; m-karboran
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Atomok

ai(gf:lyek m- 2-trifluorometil-m- 4-trifluorometil-m- S-trifluorometil-m-
. ,ozta karboran karboran karboran karboran
kotéshossz

volt
szamitva

1(A) 1(A) AL (A) 1(A) AL (A) 1(A) Al (A)

1] 2| 1,69 1,687 | -0,002 | 1,701

1] 3| 1,68 1,711

1| 4] 1709 | 1723

1|5 | 1707 | 1722
1|6 | 1,709 1,729

2 | 3 1,785 1,792

2 | 6 | 1,763 1,767

2 | 7] 169 1,687

2 | 11| 1,763 1,767
314 L764 | 1777

3 17 | 1,689 1,711

3 | 8| 1,763 1,777

4 | 5| 1777 1,796 1,779 | 0,003 |
4 | 8 | 1765 1,785 1,778

41 9| 1776 1,792 1,794

5 16| 1,779 1,793

519 1713 1,788

5 110 1,774 1,789

6 | 10 | 1,777 1,788

6 | 11 | 1,767 1,786

7 | 8 | 1710 1,723

7 11| 1,710 1,729

7 |12 ] 1,708 1,722

8 | 9 ] 1,776 1,792

8 | 12| 1,778 1,796

9 | 10 | 1,790 1,801

9 | 12| 1772 1,788

10|11 ] 1,777 1,788

10|12 ] 1,775 1,789

11|12 ] 1,780 1,793

38. tablazat Trifluormetil-szarmazékok; m-karboran
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Atomok

am"elyek m- 9-trifluorometil-m- L 1,2- . 1-trifluorometil-m-
__k,OZt a karboran karboran b1sztr1ﬂuoror’net11—m— karboran
kotéshossz karboran
volt
szamitva
1(A) 1(A) 1(A) 1(A) Al (A)

1] 2| 1,69 1,705

1] 3| 1,68 1,707

1 | 4 1709 | 1722
1|5 1,707 1,719

1|6 | 1,709 1,728 1,718 | 0,010
2 | 3 1,785 1,810 1,794 | 0,009
2 | 6 | 1,763 1,779 1,770 | 0,006
2 | 7| 169 1,705 1,685 | -0,005
2 | 11| 1,763 1,779 1,759 | -0,004
3 | 4| 1,764 1,776 1,770 | 0,006
3 ] 7] 1,689 1,707 1,684 | -0,005
3 18] 1,763 1,776 1,759 | -0,005
4 | s 1,777 1,799 1,784 | 0,007
4 | 8 | 1765 1,785 1,767 | 0,002
41 9| 1776 1,779 1,777 | 0,001
5 16| 1,779 1,789 1,784 | 0,005
519 1713 1,778 1,767 | -0,006
5 110 1,774 1,790 1,767 | -0,007
6 | 10 | 1,777 1,789 1,776 | 0,000
6 | 11| 1,767 1,782 1,767 | 0,000
7 | 8 | 1,710 1,722 1,710 | 0,000
7 11| 1,710 1,728 1,710 | 0,000
7 [ 12] 1,708 1,719 1,707 | -0,002
8 | 9 | 1,776 1,779 1,773 | -0,003 | 1,773 | -0,003
8 | 12| 1,778 1,799 1,783 | 0,005 1,779 | 0,001
9 | 10 | 1,790 1,784 | -0,006 | 1,788 | -0,001 | 1,789 | -0,001
9 | 12| 1772 1,778 | 0,005 1,766 | -0,006 | 1,772 | -0,001
10|11 ] 1,777 1,789 1,773 | -0,003 | 1,773 | -0,004
10|12 ] 1,775 1,790 1,766 | -0,008 | 1,771 | -0,003
11|12 ] 1,780 1,790 | 0,009 1,783 | 0,002 1,779 | -0,002

39. tablazat Trifluormetil-szarmazékok; m-karboran

81



Para-karboranok

Atomok
amelyek kozt

Oté - 2-amino-p- 2-hidroxi-p- . , 2-alkoholat-p-
301;:) ;iii?r?jstiza kar{))orén karborénll7 karborélrf7 2-tiol-p-karborn karboran ani];n
1A | 1A | AlA) | 1A | At Ad) | 1A | atd) | 1A) | Ald)
1 2| 1,704 1,763 1,743 1,729 1,665
1 3| 1,703 1,693 1,701 | -0,002 | 1,701 | -0,003 | 1,688
1 41 1,703 1,695 | -0,008 | 1,698 | -0,005 | 1,699 | -0,005 | 1,688
1 51 1,703 1,695 | -0,009 | 1,703 0,000 1,700 | -0,003 | 1,665
1 6| 1,703 1,694 | -0,010 | 1,696 | -0,007 | 1,699 | -0,005 | 1,785
2 3 1,782 1,798 1,797 1,785 0,004 1,787 | 0,006
2 6| 1,781 1,798 1,802 1,787 | 0,006 1,793
2 7| 1,762 1,781 1,780 1,773 1,766 | 0,003
2 11| 1,763 1,781 1,777 1,769 | 0,006 1,761 | -0,002
3 41 1,782 1,784 | 0,002 1,780 | -0,002 | 1,784 | 0,003 1,776
3 71 1,763 1,764 | 0,001 1,762 | -0,001 | 1,765 0,002 1,745
3 8| 1,762 1,763 0,001 1,760 | -0,002 | 1,764 | 0,002 1,767
4 51 1,781 1,778 | -0,004 | 1,781 0,000 1,779 | -0,002 | 1,792
4 8| 1,763 1,764 | 0,001 1,762 | -0,001 | 1,764 | 0,001 1,767
4 9| 1,763 1,763 0,000 1,764 | 0,001 1,763 | -0,001 | 1,745
5 6 | 1,781 1,784 | 0,003 1,778 | -0,003 | 1,783 0,002 1,761
5 9| 1,763 1,763 0,000 1,762 | -0,001 | 1,762 | 0,000 1,765
5 10| 1,763 1,765 | 0,002 1,763 0,000 1,765 0,002 1,783
6 10 1,762 1,763 0,001 1,757 | -0,004 | 1,763 0,001 1,826
6 11| 1,763 1,764 | 0,001 1,762 | -0,001 | 1,766 | 0,003 1,697
7 8| 1,781 1,776 | -0,005 | 1,778 | -0,003 | 1,778 | -0,004 | 1,779
7 11| 1,781 1,775 | -0,006 | 1,784 | 0,003 1,778 | -0,003 | 1,715
7 12| 1,703 1,703 | -0,001 1,701 | -0,002 | 1,703 | -0,001 | 1,779
8 9| 1,782 1,784 | 0,002 1,781 | -0,001 | 1,782 | 0,000 1,705
8 12| 1,704 1,701 | -0,003 | 1,702 | -0,001 | 1,702 | -0,002 | 1,783
9 10| 1,782 1,784 | 0,002 1,781 0,000 1,784 | 0,002 1,715
9 12| 1,704 1,700 | -0,004 | 1,704 | 0,000 1,701 | -0,003 | 1,697 | -0,007
10 11| 1,781 1,777 | -0,005 | 1,781 | -0,001 | 1,780 | -0,002 | 1,787 | 0,006
10 12| 1,703 1,701 | -0,002 | 1,704 | 0,001 1,701 | -0,002 | 1,698 | -0,006
11 12| 1,703 1,703 0,000 1,700 | -0,003 | 1,704 | 0,001 1,708 | 0,005

40. tablazat Para- karboran szarmazékok
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Atomok
amelyek kozt

- 2-tiolat-p- 2-metil-p- , , 2-szilil-p-
a kétés,hols 5% kargorén karbofén aflion karliora{lljl AR k:rboréf;
volt szamitva

1A | 1A [ al@d) [ 1A | atd) [ 1A | atd) | 1A | al@d)

1 2| 1,704 | 1,838 1,709 | 0,005 | 1,718
1 3| 1,703 | 1,684 1,697 1,706 | 0,003 | 1,699 | -0,004
1 4| 1,703 | 1,704 1,704 | 0,001 | 1,704 | 0,001 | 1,703 | -0,001
1 5| 1,703 | 1,704 | 0,001 | 1,704 | 0,001 | 1,704 | 0,001 | 1,703 | -0,001
1 6| 1,703 | 1,684 1,697 | -0,006 | 1,706 | 0,002 | 1,699 | -0,004
2 30 1,782 | 1,860 1,795 1,789 | 0,007 | 1,787 | 0,005
2 6 1,781 | 1,862 1,795 1,788 | 0,007 | 1,787 | 0,005
2 71 1,762 | 1,810 1,775 1,768 | 0,005 | 1,770 | 0,007
2 11| 1,763 | 1,810 1,775 1,768 | 0,005 | 1,770 | 0,007
3 4| 1,782 | 1,784 | 0,002 | 1,779 | -0,003 | 1,777 | -0,004 | 1,784 | 0,002
3 7| 1,763 | 1,756 | -0,007 | 1,758 | -0,005 | 1,763 | 0,000 | 1,762 | -0,001
3 8| 1,762 | 1,763 | 0,001 | 1,762 | 0,000 | 1,759 | -0,003 | 1,766 | 0,003
4 50 1,781 | 1,777 | -0,004 | 1,782 | 0,000 | 1,783 | 0,001 | 1,781 | -0,001
4 8| 1,763 | 1,752 1,761 | -0,002 | 1,763 | 0,000 | 1,762 | -0,001
4 9 1,763 | 1,762 | -0,002 | 1,763 | 0,000 | 1,764 | 0,000 | 1,763 | -0,001
5 6| 1,781 | 1,783 | 0,002 | 1,779 | -0,002 | 1,778 | -0,003 | 1,784 | 0,003
5 9| 1,763 | 1,762 | 0,001 | 1,763 | 0,000 | 1,763 | 0,000 | 1,763 | 0,000
5 [1o] 1,763 | 1,752 [N 1.761 | -0,002 | 1,762 | 0,000 | 1,762 | 0,000
6 10| 1,762 | 1,763 | 0,02 | 1,762 | 0,000 | 1,759 | -0,003 | 1,766 | 0,004
6 11| 1,763 | 1,755 | -0,008 | 1,758 | -0,005 | 1,763 | 0,000 | 1,762 | -0,001
7 8| 1,781 | 1,788 | 0,006 | 1,781 | 0,000 | 1,781 | 0,000 | 1,780 | -0,001
7 11| 1,781 | 1,776 | -0,004 | 1,777 | -0,004 | 1,787 | 0,006 | 1,777 | -0,004
7 12| 1,703 | 1,709 | 0,005 | 1,702 | -0,001 | 1,701 | -0,002 | 1,704 | 0,001
8 9 1,782 | 1,780 | -0,002 | 1,781 | -0,001 | 1,780 | -0,002 | 1,782 | 0,000
8 12| 1,704 | 1,699 | -0,005 | 1,702 | -0,002 | 1,703 | -0,001 | 1,702 | -0,001
9 10| 1,782 | 1,780 | -0,002 | 1,781 | -0,001 | 1,780 | -0,001 | 1,782 | 0,001
9 12| 1,704 | 1,707 | 0,003 | 1,704 | 0,001 | 1,705 | 0,001 | 1,702 | -0,001
10 |11] 1,781 | 1,787 | 0,006 | 1,781 | 0,000 | 1,781 | 0,000 | 1,780 | -0,001
10 |12| 1,703 | 1,698 | -0,006 | 1,702 | -0,001 | 1,703 | 0,000 | 1,702 | -0,001
11 12| 1,703 | 1,708 | 0,005 | 1,702 | -0,001 | 1,701 | -0,002 | 1,704 | 0,001

41. tablazat Para- karboran szarmazékok
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Atomok

allzg:zlzzk p-karboran 2-meti1én-p ~SGEL 2-nitro-p-karboran 2-triﬂu0rm’e 157
o anion karboran
kotéshossz
volt
szamitva
1(A) 1(A) 1(A) 1(A) Al (A)
1|2 1,704 2,343 1,697 | -0,007
1|3 1,703 1,660 1,707 0,004
1| 4 1,703 1,659 1,702 | -0,002
1|5 1,703 1,659 1,702 | -0,002
1|6 1,703 1,660 1,707 0,004
2 | 3 1,782 1,991 1,777 | -0,004
2 | 6 1,781 1,991 1,777 | -0,004
2 | 7 1,762 1,744 1,755 | -0,007 1,761 | -0,001
2 | 11| 1,763 1,744 1,755 | -0,008 1,761 | -0,002
3 | 4 1,782 1,850 1,781 | -0,001 1,780 | -0,002
3| 7 1,763 1,776 1,773 0,010 1,766 0,003
3| 8 1,762 1,795 1,760 | -0,002 1,761 | -0,001
4 | s 1,781 1,763 1,782 0,001 1,783 0,001
4 | 8 1,763 1,755 | -0,008 1,768 0,005 1,764 0,001
4 |9 1,763 1,757 1,763 0,000 1,763 0,000
516 1,781 1,850 1,781 0,000 1,780 | -0,001
5109 1,763 1,757 | -0,006 | 1,763 0,001 1,763 0,001
5 10| 1,763 1,755 1,768 0,005 1,764 0,002
6 | 10 | 1,762 1,795 1,760 | -0,002 1,761 | -0,001
6 | 11 | 1,763 1,776 1,773 0,009 1,766 0,003
7|8 1,781 1,771 1,780 | -0,002 1,780 | -0,002
7 |11 ] 1,781 1,822 1,789 0,008 1,786 0,005
7 |12 ] 1,703 1,703 0,000 1,701 | -0,002 1,701 | -0,002
8 | 9 1,782 1,790 0,008 1,782 0,000 1,781 | -0,001
8 | 12| 1,704 1,709 0,005 1,705 0,001 1,704 0,000
9 |10 | 1,782 1,790 0,009 1,782 0,001 1,781 0,000
9 | 12| 1,704 1,695 | -0,009 | 1,704 0,000 1,704 0,000
10 11| 1781 | 1771 ORI 1780 | -0001 | 1,780 [ -0,001
10 | 12 | 1,703 1,709 0,006 1,705 0,001 1,704 0,001
11|12 | 1,703 1,703 0,000 1,701 | -0,002 1,701 | -0,002

42. tablazat Para- karboran szarmazékok
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6.3 Kisérleti és  szamitott  kotéshossz  eredmények

osszehasonlitasa

Az alabbi tabldzat tartalmazza az egykristdly rontgendiffrakciés modszerrel megallapitott,
illetve a szamitott kotéshossz értékeket (B3LYP/aug-cc-pVTZ).

Jelmagyarizat

ls, : szamitott ktéshossz

li: egykristaly rontgendiffrakcios modszerrel megallapitott kotéshossz

Al: szamitott és kisérleti kotéshosszok kiilonbségének abszolut értéke
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Atomok,
amelyek
kozt a
kotéshossz
lett
megallapitva

9,12-bisz(tiol)-o-karboran

9,10-bisz(tiol)-m-

9,10-bisz(amino)-m-

karboran karboran
@A) | kA | AlA) | LA | k) | A1) | 1.A) | kA) | alA)
1,625 | 1,624 | 0,001 | 1,686 | 1,699 | 0,013 | 1,684 | 1,691 | 0,007
1,711 | 1,714 | 0,002 | 1,693 | 1,697 | 0,004 | 1,691 | 1,687 | 0,004
1,693 | 1,680 | 0,013 | 1,717 | 1,711 | 0,006 | 1,712 | 1,712 | 0,000
1,696 | 1,692 | 0,003 | 1,704 | 1,704 | 0,001 | 1,704 | 1,697 | 0,007
1,712 | 1,712 | 0,000 | 1,700 | 1,712 | 0,012 | 1,701 | 1,711 | 0,010
1,720 | 1,704 | 0,016 | 1,785 | 1,793 | 0,008 | 1,781 | 1,771 | 0,010
1,719 | 1,714 | 0,005 | 1,761 | 1,767 | 0,005 | 1,768 | 1,757 | 0,011
1,691 | 1,600 | 0,001 | 1,686 | 1,697 | 0,011 | 1,687 | 1,691 | 0,004
1,688 | 1,700 | 0,012 | 1,765 | 1,769 | 0,004 | 1,758 | 1,765 | 0,007
1,767 | 1,773 | 0,006 | 1,762 | 1,769 | 0,007 | 1,755 | 1,765 | 0,010
1,780 | 1,768 | 0,012 | 1,693 | 1,699 | 0,006 | 1,698 | 1,691 | 0,007
1,756 | 1,761 | 0,005 | 1,759 | 1,767 | 0,008 | 1,764 | 1,767 | 0,003
1,780 | 1,778 | 0,001 | 1,778 | 1,781 | 0,003 | 1,772 | 1,781 | 0,009
1,774 | 1,773 | 0,000 | 1,768 | 1,775 | 0,008 | 1,762 | 1,758 | 0,004
1,787 | 1,776 | 0,010 | 1,775 | 1,770 | 0,005 | 1,795 | 1,790 | 0,006
1,767 | 1,771 | 0,004 | 1,779 | 1,779 | 0,000 | 1,782 | 1,773 | 0,009
1,786 | 1,771 | 0,015 | 1,790 | 1,790 | 0,000 | 1,791 | 1,788 | 0,003
1,774 | 1,784 | 0,010 | 1,775 | 1,789 | 0,014 | 1,792 | 1,784 | 0,008
1,756 | 1,764 | 0,007 | 1,789 | 1,778 | 0,011 | 1,795 | 1,794 | 0,002
1,779 | 1,779 | 0,000 | 1,766 | 1,775 | 0,009 | 1,758 | 1,762 | 0,004
1,776 | 1,775 | 0,000 | 1,714 | 1,712 | 0,002 | 1,724 | 1,699 | 0,025
1,785 | 1,777 | 0,008 | 1,702 | 1,711 | 0,009 | 1,695 | 1,713 | 0,018
1,775 | 1,779 | 0,003 | 1,704 | 1,704 | 0,000 | 1,696 | 1,705 | 0,009
1,790 | 1,785 | 0,005 | 1,781 | 1,778 | 0,003 | 1,775 | 1,800 | 0,025
1,807 | 1,792 | 0,015 | 1,774 | 1,779 | 0,004 | 1,781 | 1,778 | 0,003
1,795 | 1,787 | 0,007 | 1,812 | 1,815 | 0,003 | 1,842 | 1,845 | 0,003
1,799 | 1,791 | 0,008 | 1,785 | 1,789 | 0,004 | 1,806 | 1,784 | 0,022
1,774 | 1,782 | 0,008 | 1,785 | 1,770 | 0,014 | 1,807 | 1,794 | 0,013
1,804 | 1,786 | 0,018 | 1,783 | 1,790 | 0,007 | 1,779 | 1,801 | 0,023
1,778 | 1,783 | 0,005 | 1,782 | 1,781 | 0,000 | 1,778 | 1,785 | 0,007
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6.4 Scan szamitasok eredményei

A tablazatok kiolvasasa kovetkez6 modon torténik: a kivant kotés kivalaszthatd a zold

mezOobdl, a relativ kdtéshossz valtoztatas a sdrga mezobdl. A kettd kivalasztott sor és oszlop

metszéspontja adja az energavaltozast a fehér mezdben. Példa (44. tablazat): B3-B4 kotés

nyujtasa 0,2 A-mel 4,353 kcal/mol energiandvekedéssel jar.

Atomok Relativ kotéshosszvaltozas: 1(rogzitett kotés) - 1(energiaminimum) [,3\]
amelyek Energia
kozta | minimumban
kotéshossz | kotéshossz |-0,15| -0,1 [-0,05| 0 | 005 | 0,1 | 0,15 | 02 | 0,25 | 03 0,4 0,5
rogzitve [A]
volt
C1-C2 1,622 4,090 | 1,62210,355{0,000 | 0,286 | 1,034 {2,102 | 3,389 |4,820| 6,384 | 9,470 | 12,566
C1-B3 1,716 3,538 1,409|0,310 0,000 | 0,241 |1,023|2,291 | 3,681 | 5,378 | 7,287 |11,576| 16,293
C1-B4 1,694 3,784 1,483 10,400 | 0,000 0,308 | 1,134 |2,325|3,876| 5,618 | 7,547 | 11,683 | 16,220
B3-B4 1,775 3,792(1,570| 0,363 | 0,000 | 0,334 | 1,222 2,593 | 4,353 | 6,487 | 8,870 | 14,228 | 20,258
B3-B8 1,76 3,861 1,596|0,371 0,000 (0,278 |1,216| 2,521 | 4,267 | 6,315 8,582 | 13,596 | 19,145
B4-B5 1,78 3,752 1,564 10,365 (0,000 0,319 | 1,232 {2,604 | 4,386 | 6,492 | 8,862 | 14,314 | 20,472
B4-B8 1,776 3,775(1,585|0,340 | 0,000 | 0,280 | 1,177 | 2,451 | 4,143 | 6,161 | 8,403 | 13,449 | 19,077
B4-B9 1,773 3,745|1,55510,341 (0,000 0,283 | 1,132 | 2,463 | 4,147 | 6,055 | 8,247 | 13,262 | 18,772
B8-B9 1,788 3,583|1,496 | 0,324 10,000 0,252 | 1,108 | 2,398 | 4,011 | 5,953 | 8,157 | 13,179 | 18,743
B9-B12 1,779 3,722(1,522(0,338 | 0,000 | 0,296 | 1,200 | 2,545 | 4,267 | 6,294 | 8,566 | 13,671 | 19,314

Relativ energiavaltozas: E(rdgzitett kotés) - E(energiaminimum) [kcal/mol]
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Atomok Relativ kotéshosszvaltozas: 1(rogzitett kotés) - 1(energiaminimum) [,&]
amelyek Energia
kézta | minimumban
kotéshossz | kotéshossz |-0,15| -0,1 |-0,05| 0 |0,05] 0,1 |0,15] 0,2 | 0,25 | 0,3 0,4 0,5
rogzitve [A]
volt
C1-B2 1,690 4,08311,681]0,410|0,000| 0,265 | 1,149 |2,422 (4,046 | 5,908 | 7,949 12,376 | 17,014
Cl1-B4 1,710 3,718(1,570(0,313 10,000 {0,316 | 1,153 12,290 (3,813 | 5,569 | 7,441 | 11,664 | 16,250
C1-B5 1,707 3,687(1,526 (0,297 0,000 {0,271 | 1,041 2,273 {3,780 | 5,475|7,307| 11,399 | 15,856
B2-B3 1,785 3,791|1,52710,326 0,000 | 0,271 | 1,205 | 2,645 | 4,516 | 6,754 | 9,308 | 15,228 | 22,018
B2-B6 1,763 3,985(1,698 10,418 | 0,000 0,363 | 1,309 | 2,803 | 4,656 | 6,869 | 9,341 | 15,006 | 21,362
B4-B5 1,778 3,8091,589 (0,354 0,000 0,353 | 1,285 2,691 | 4,464 | 6,574 | 8,984 | 14,421 | 20,604
B4-B8 1,765 3,890 1,548 {0,443 | 0,000 {0,320 | 1,268 | 2,679 | 4,481 | 6,508 | 8,807 | 14,009 | 19,773
B4-B9 1,776 3,761|1,524 10,369 | 0,000 {0,353 | 1,189 2,499 | 4,210 | 6,224 | 8,476 | 13,559 | 19,228
B5-B9 1,773 3,75211,659 (0,383 |0,000{0,312 | 1,159 |2,510{4,268 | 6,310 | 8,584 | 13,694 | 19,370
B9-B10 1,789 3,608 1,443 10,350 0,000 {0,264 | 1,142 2,484 (4,162 | 6,157 | 8,397 | 13,463 | 19,159
Relativ energiavaltozas: E(rogzitett kotés) - E(energiaminimum) [kcal/mol]
45. tablazat Scan szamitasok eredményei; m-karboran
Atomok Relativ kdtéshosszvaltozas: 1(rogzitett kotés) - 1(energiaminimum) [A]
amelyek Energia
kézta | minimumban
kotéshossz | kotéshossz | -0,15| -0,1| -0,05 0| 0,05 01| 0,15 02| 025 0,3 0,4 0,5
rogzitve [A]
volt
C1-B2 1,704 3,686 | 1,556 0,216 {0,000 | 0,290 | 1,061 | 2,276 | 3,808 | 5,578 | 7,533 | 11,807 | 16,503
B2-B3 1,782 3,738 1,524 10,262 | 0,000 | 0,328 | 1,226 | 2,594 | 4,372 | 6,485 | 8,878 | 14,359 | 20,582
B2-B7 1,762 13,867 | 1,556 | 0,286 | 0,000 | 0,153 | 1,112 {2,661 | 4,348 | 6,292 | 8,575 | 13,850 | 19,545

Relativ energiavaltozas: E(rogzitett kotés) - E(energiaminimum) [kcal/mol]
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A kritikus pontok vizsgalatat az alabbi tablazat foglalja 6ssze. A sarga mezdben azok az

atomok vannak, amelyek kozott az analizis tortént. A zold mezd a kotés hosszara utal, opt.

esetén a kotéshossz a megkotések nélkiili kotéshosszt jelenti, alatta sorban a novekvo

kotéshossz kiilonbségek vannak megadva az eredeti kotéshosszhoz képest A-ben. p(r) az

elektronsiiriség a kritikus pontban (atomi egységben), fehér mezében a kritikus pont tipusa lathato:

BCP-kotés kritikus pont; RCP- gyfirii kritikus pont.

Atomok
amelyek
kozotti
kotés
vizsgalva

volt

p(r)

kritikus
pont
tipusa

Atomok
amelyek
kozotti
kotés
vizsgalva

0,187 | BCP
0,153 | BCP
0,128 | BCP
0,108 | BCP
0,093 | RCP
0,082 | RCP

volt

Atomok
amelyek
kozotti
kotés
vizsgalva

kritikus
p(r) | pont
tipusa
0,120 | BCP
0,103 | BCP
0,089 | BCP
0,078 | RCP
0,069 | RCP
0,062 | RCP

volt

Atomok
amelyek
kozotti
kotés
vizsgalva

kritikus
p(r) | pont
tipusa
0,124 | BCP
0,106 | BCP
0,092 | RCP
0,080 | RCP
0,070 | RCP
0,062 | RCP

volt
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kritikus
p(r) | pont
tipusa
0,117 | BCP
0,099 | RCP
0,086 | RCP
0,077 | RCP
0,067 | RCP
0,060 | RCP
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