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В результате расчетов методами Хартри-Фока (HF), теории функционала 
плотности (DFT) и теории возмущений второго порядка (MP2) в различных базисах 
получены параметры геометрии молекулы 2-метил-1,3-диоксана. 
Экспериментальные данные получены микроволновой спектроскопией [1]. 
Проведен анализ сходимости расчетных и экспериментальных данных длин    C–С 
связей и расстояний. 

Длины связей и расстояния между атомами С в молекуле 2-метил-1,3-
диоксана, Å 

Расстояния и 
длины С-С 

Эксп. 
данные 

B3PW91/ 
6-31G(d,p) 

∆(расчет-
экспер) 

С4-С5 1.524(4) 1.5250 0.001 
С2-С7 1.510(6) 1.5080 0.002 
С2…С4 2.334(3) 2.3370 0.003 
С2…С5 2.791(3) 2.7950 0.004 
С4…С6 2.472(2) 2.4730 0.001 
С5…С7 4.174(1) 4.1740 0.000 

 

Результаты анализа сходимости экспериментальных и расчетных данных 

Расстояния 
Уравнение тренда 
rрасч = k•rэксп + b Метод / базис 

К корр ∆сред k b 
HF/6-31G(d,p) 1.0000 0.004 0.9956  + 0.0079 
HF/aug-cc-pVDZ 0.9994 0.035 1.0117  – 0.0095 
B3PW91/6-31G(d,p) 1.0000 0.002 1.0002  +0.0001 
B3PW91/aug-cc-pVDZ 1.0000 0.007 1.0042  – 0.0084 
МР2/6-31G(d,p) 1.0000 0.005 0.9985  + 0.0002 
BLYP/6-31G(d,p) 1.0000 0.035 1.0133  – 0.0002 
B3LYP/6-31G(d,p) 1.0000 0.013 1.0045 + 0.0007 
B3LYP/6-31G(2df,p) 1.0000 0.009 1.0033   + 0.0008 
По параметрам уравнения тренда (k, b) , коэффициенту корреляции (Ккорр) и 

среднему отклонению (∆сред) наиболее близкими к экспериментальным являются 
результаты расчета методом B3PW91 в базисе 6-31G(d,p), что позволяет 
рекомендовать этот метод для расчета параметров предложенной Костейном [2]  rs–
структуры микроволнового спектра молекулы 2-метил-1,3-диоксана. 
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