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 1

(MP2/6-31G*//MP2/6-31G*) ( –1)

- -1,3-

C4H6 CH2(CD)2CH2 CD2(CH)2CD2
-, -

CHD(CH)2CHD

-, -

CHD(CH)2CHD
.

2h
.a . .a . .a . . . . .

  1 (CH2) . Ag 3100 3111 3098 3110 2318 2318 3039 3058 3063 3081

  2 (C—H) – 3024 2250 2232 3012 3011 3006 3011 3017 3010

  3 (CH2) 3012 3008 3005 3022 2225 2211 2275 2269 2257 2254

  4 (C=C) 1644 1652 1620 1629 1614 1615 1626 1633 1620 1631

  5 (CH2) 1442 1443 1429 1427 1042 1040 1316 1314 1378 1378

  6 (C—H) 1285 1287   935   930 1299 1288 1286 1286 1225 1224

  7 (C—C) 1204 1209 1220 1225 1169 1171 1170 1169 1122 1124

  8 (CH2)   889   879   882   872   740   732   752   743   835   827

  9 (C=C—C)   513   510   497   496   454   453   501   499   462   460

10 (C—H) Au 1013,8 1022 852,0   855 955,4   951 1002,55 1013   995   986

11 (CH2)   908,07   907 908,04   912 728,2   726 825,5   813 808,37   816

12 (CH2) -   524,57   518 480,3   471 396,8   393 435   432   467   460

13 (C—C)   162,42   159 152,6   150 149,2   146 158   155   153   149

14 (C—H) Bg 966   964 802   819   930   910 961   960   960   941

15 (CH2) 908   908 913   910   727   727 862   837   818   829

16 (CH2) - 749   747 742   728   608   614 602   624   683   678

17 (CH2) . Bu 3099,7 3111 3098,6 3110 2334,7 2318 3047,5 3058 3076 3081

18 (C—H) 3026 3024 2242,5 2229 3020,4 3018 3019 3018 3029 3017

19 (CH2) 3011,4 3015 3016 3022 2225,5 2212 2284,2 2270 2265 2252

20 (C=C) . 1596,45 1591 1586,0 1580 1532,7 1519 1562 1552 1559,3 1548

21 (CH2) 1380,6 1380 1374,1 1373 1030,01 1023 1243 1241 1212,2 1209

22 (C—H) 1281 1290 1127,3 1131 1267,3 1264 1285 1297 1328 1323

23 (CH2)   990   996 840   839 812,7   820 (854,4)   859   862   867

24 (C=C—C)   299   295 286,9   284 257,9   255 277   273   276   272

1,4-13
2— 4H6 C4D6

2,3-
13C2—C4H6

CH2CDCHCH2
-

CHD(CH)2CH2
.

C2h
c . . .a . .a, .

.

Cs
. . . .

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14

  1 (CH2) . Ag – 3098 2336 2319 3090 3110 A 3092 3111 3048 3058

  2 (C—H) – 3008 2263 2244 2995 3000 3001 3012 3003 3010

  3 (CH2) – 3019 2224 2198 – 3023 – 3024 2286 2270

  4 (C=C) – 1634 1589 1587 1606 1618 1635 1641 1645 1645

  5 (CH2) – 1440 1048 1048 1428 1433 1427 1435 1418 1415

  6 (C—H) – 1278   920   913 1277 1279 1292 1288 1288 1287

  7 (C—C) (1210) 1206 1191 1180 1181 1189 1219 1219 1185 1185

  8 (CH2) –   872   740   730   879   868   890   876   793   781

  9 (C=C—C) (500)  501   440   441   508   505   508   503   511   505

10 (C—H) Au 1023 1021 764,7   753 1010,4 1019 A   992   997   1008 1018

11 (CH2)   898   899 718,3  724 907,17   906   908   908   909   908
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.  1

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14

12 (CH2) -   536   518   384   379 523,37   517   498   494   464   464

13 (C—C) –   157 141,7   138 160,8   157 (158,8)   155 (161,1)   157

14 (C—H) Bg (967)   964   798   761 960   961   828   833   960   961

15 (CH2) (902)   900   702   708 908   907   920   910   849   829

16 (CH2) - (752)   747   605   606 740   732   749   739   674   692

17 (CH2) . Bu 3091 3098 2342 2318 3098,9 3111 A 3100 3110 3100 3111

18 (C—H) 3026 3020 2266,1 2241 – 3007 2244 2230 – 3017

19 (CH2) 2999 3013 2218,4 2198 3020 3022 3012 3022 3021 3024

20 (C=C) . 1571 1565 1519,7 1504 1577,9 1573 1587 1585 1580 1571

21 (CH2) 1380 1379 1048,2 1041 1368,0 1367 1380 1377 1304 1299

22 (C—H) 1281 1284 1005,4 1000 1277 1285 1073 1076 1270 1272

23 (CH2)   982   990 742   743   989   995   878   871   964   957

24 (C=C—C)   300   292 249   247 295,7   291 (292,7)   289   288   283

-

CHD(CH)2CH2

-, -

CHD(CH)2CHD
1-C13-C4H6 CD2CDCHCH2.

Cs
. . . . . , . . , .

 1 (CH2) . A 3078 3081 3036 3058 3085 3098 3098,1 3111

 2 (C—H) – 3016 3006 3010 3001 3008 2997 3012

 3 (CH2) 3049 3024 2265 2253 – 3019 3029,6 3024

 4 (C=C) 1630 1644 1626 1632 1640 1645 1630 1633

 5 (CH2) (1426,6) 1420 1363 1360 1437 1441 1425 1408

 6 (C—H) (1225,0) 1222 1215 1212 1280 1280 1291,5 1291

 7 (C—C) (1163,3) 1165 1146 1144 1202 1208 1185 1181

 8 (CH2) (842,1)   836   782   775   887   876   880   872

 9 (C=C—C) (486,3)   486   481  479   511   506   484   474

10 (C—H) A 1009 1008 997,4 1002 1014 1021 990,9   995

11 (CH2)   815   824 850,0   834   900   899 909,2   908

12 (CH2) -   491   486   447   443 524,5   518 439   436

13 (C—C) (158,0)   154 (156,4)   153   162   158 (153,0)   149

14 (C—H) (961,6)   948 956,5   948   968   964 791   765

15 (CH2)   908   908 807,0   813   909   908 709,7   717

16 (CH2) -   719   715   654   654   752   747 674   680

17 (CH2) . A 3099 3111 3067 3081 3099 3111 2342,2 2318

18 (C—H) 2995 3009 3020 3017 3022 3024 2265,1 2245

19 (CH2) 2263 2253 2284 2270 3005 3014 2216,8 2198

20 (C=C) . 1571 1569 1555 1550 1582 1577 1548,5 1538

21 (CH2) 1346 1342 1271 1273 1380 1380 1075,3 1072

22 (C—H) 1291 1289 1285 1293 1280 1289 1007   992

23 (CH2) (941,0)   944 (870,5)   874   988   993 (756,4)   754

24 (C=C—C) (286,0)   282 (275,4)   272   298   293 280   269

a  [ 95 ], 

.  [ 24 ].   [ 94 ].   [ 93 ].   [ 54 ].



-1,3- 253

 2

(MP2/6-31G*//MP2/6-31G*) ( –1)

- -1,3-

CH2=CH—CH=CH2 CD2(CH)2CD2.
.a . , . , . , . . , .

  1 (CH2) . – – 3103 3070 3114 2337 2321

  2 (C—H) – – 3014 – 3018 3025 3024

  3 (CH2) – – 2986 2990 3030 2228 2213

  4 (C=C) – 1611,5 1612 1602 1619 1592 1575

  5 (CH2) – 1424 1425 1425 1433 1084 1077

  6 (C—H) – – – – 1306 1305 1295

  7 (C—C) – – – –   866   944   968

  8 (CH2) – – – – 1052 –   724

  9 (C=C—C) – – – –   274 –   236

10 (C—H) – 982   983 984   984   927   912

11 (CH2) – (915)   915 920   918   726   741

12 (CH2) - 749,22 732   727 730   735   594   603

13 (C—C) – – – –   186 –   163

14 (C—H) B – 996   996   996 1004   914   911

15 (CH2) – 914   914   914   919   727   734

16 (CH2) - – 468   470   470   457   373   364

17 (CH2) . – – 3103 3103 3112 2337 2319

18 (C—H) – – 3014 3023 3025 3013 3013

19 (CH2) – – 2986 2990 3010 2228 2213

20 (C=C) . – 1632 1633 1633 1628 – 1576

21 (CH2) – 1401 1403 1403 1403 1031 1032

22 (C—H) – – – – 1274 1285 1273

23 (CH2) – 1087 1087 1087 1093 –   945

24 (C=C—C) –   598   596   596   616   498   512

CD2=CD—CD=CD2 1,4-13C2—C4H6 1-13C—C4H6.
. , . , . . , .

.
. , .

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11

  1 (CH2) . – 2335 2321 – 3101 A – 3113

  2 (C—H) – 2256 2246 – 3027 – 3029

  3 (CH2) – 2222 2201 – 3016 – 3017

  4 (C=C) 1552 1552 1567 – 1598 – 1601

  5 (CH2) – – 1003 1424 1431 1424 1432

  6 (C—H) – –   824 – 1299 – 1303

  7 (C—C) 1165 1165 1154 –   859 –   863

  8 (CH2) 711,8   705   722 – 1049 – 1050

  9 (C=C—C) – –   234 –   268 –   271

10 (C—H) – –   753 –   983   982   984

11 (CH2) – –   717 (907)   909   905   910

12 (CH2) - 585   587   595   731   734   731   735

13 (C—C) – –   147 –   184 –   185

14 (C—H) B 755,6   753   745   996 1004   996 1004

15 (CH2) 715   712   725   907   911   913   919
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.  2

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11

16 (CH2) - 360   360   351   467   456   467   457

17 (CH2) . – 2335 2320 – 3099 – 3100

18 (C—H) – 2256 2242 – 3020 – 3022

19 (CH2) – 2222 2198 – 3010 – 3011

20 (C=C) . – 1528 1536 1612 1606 1626 1625

21 (CH2) 1058 1056 1052 1401 1402 1401 1402

22 (C—H)   880  877   872 – 1266 – 1270

23 (CH2) – – 1002 1077 1084 1083 1089

24 (C=C—C)   490   492   504   596   614   597   615
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