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 2

(E0, . .), (ZPE, Gc, . .),

( Gsolv, / ), (H0, G298, . .)

( / ) ( H0)  ( G298)

-

E0 ZPE H 0 H 0 E0 Gc Gsolv G 298 G 298

3a –133,58479 0,07391 –133,51088 0,0 –133,58628 0,04403 –1,8 –133,545125 0,0

3b –133,58314 0,07392 –133,50922 1,0 –133,58464 0,04392 –2,2 –133,544152 0,6

4 –133,57824 0,07424 –133,50400 4,3 –133,57926 0,04458 –1,2 –133,537113 5,0

5 –172,78802 0,10402 –172,68401 0,0 –172,78959 0,06980 –1,1 –172,721515 0,0

6 –172,78074 0,10440 –172,6763 4,8 –172,78186 0,07066 –0,4 –172,711791 6,1

7 –172,77999 0,10479 –172,67520 0,0 –172,78160 0,07048 –0,7 –172,712281 0,0

8a –172,77535 0,10457 –172,67078 2,8 –172,77652 0,07062 –0,4 –172,706474 3,6

8b –172,77525 0,10466 –172,67060 2,9 –172,77665 0,07018 –0,6 –172,707396 3,1

9a –208,62108 0,07865 –208,54242 0,0 –208,62323 0,04611 –1,7 –208,579788 0,0

9b –208,62016 0,07889 –208,54127 0,7 –208,62238 0,04663 –1,6 –208,578312 0,9

10a –208,59628 0,07998 –208,51630 16,4 –208,59652 0,04653 –1,8 –208,552843 16,9

10b –208,59464 0,07977 –208,51487 17,3

11a –247,79990 0,10874 –247,69117 0,0

11b –247,79891 0,10891 –247,69000 0,7

12a –247,77522 0,11009 –247,66514 16,3

12b –247,77332 0,10979 –247,66354 17,3

13a –285,779762 0,113656 –285,66611

13b –285,778786 0,11381 –285,66497 0,9

14a –285,756253 0,11548 –285,64077 15,9

14b –285,754842 0,11528 –285,63956 16,7

,

.  [ 15 ] 

.
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 64:36  61:39 .
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