Таблица 1. Характеристики межмолекулярных Hal-агрегатов в рядах веществ со средним содержанием галогена 


�
Формула�
c(Hal)�
Hal�
Refcode CSD�
k(Hal)�
<(>�
 Вид Hal-агрегатов�
�
1�
C7H8Hal4�
0.43�
Cl�
FEMKUD�
3, 3,


3, 5�
0.004, 0.023,


0.044, 0.188�
i(3)-агрегат�
�
�
�
�
Br�
FEMKOX�
?�
?�
i(3)-агрегат�
�
2�
C6H4Hal2�
0.33�
Cl�
DCLBEN�
4�
0.118�
гофрированные слои�
�
�
�
�
Cl�
DCLBEN02�
4�
0.106�
гофрированные слои�
�
�
�
�
Cl�
DCLBEN04�
5�
0.002�
дважды гофрир. слои�
�
�
�
�
I�
ZZZPRO05�
6�
0.059�
слои�
�
�
�
�
I�
ZZZPRO07�
5�
-0.044�
стержни�
�
3�
C8H6Hal2�
0.33�
Cl�
CCBCBT�
3, 5�
0.164, 0.291�
слои�
�
�
�
�
Br*�
CBBCBT�
4, 4�
0.319, 0.319�
плоские ленты�
�
�
�
�
I*�
CIBCBT�
4, 4�
0.136, 0.136�
плоские ленты�
�
4�
C24H16Hal4�
0.27�
F�
PIGKUL�
0, 0,


1, 2�
[1.058], [1.155],


0.486, 0.291�
f(4)-цепи �
�
�
�
�
Cl�
VUDRIV10�
1, 2, 


2, 2�
0.058, 0.040, 


0.088, 0.118�
f(8)-цепи �
�
5�
C8H6Hal2�
0.25�
Br*�
PALWOO�
5�
0.339�
дважды гофрир. слои�
�
�
�
�
I*�
GIHTIA�
5�
0.136�
дважды гофрир. слои�
�
6�
C10H6Hal2�
0.25�
F�
DFNAPH10�
0�
[0.784]�
—�
�
�
�
�
Br�
COXLOQ�
3�
0.031�
плоские ленты�
�
7�
C10H6Hal2�
0.25�
Cl�
DCNAPH�
2�
-0.214�
зигзагообр. цепи�
�
�
�
�
Br�
DBRNAP�
6�
0.250�
слои�
�
8�
C10H6Hal2�
0.25�
Cl�
DCLNAQ�
3, 4�
0.071, -0.020�
2 вида плоских лент�
�
�
�
�
Br�
DBRNAQ01�
2, 4, 


5, 5�
0.123, 0.140, 


-0.043, -0.021�
линейные цепи 


и стержни�
�
9�
C12H8Hal2�
0.25�
Cl*�
DCACNA�
3�
0.066�
слои�
�
�
�
�
Br*�
DBACNA�
3�
-0.081�
слои�
�
10�
C12H8Hal2�
0.25�
Cl**�
CCLACN�
4, 5�
-0.048, 0.064�
слои�
�
�
�
�
Br**�
FAFVUD�
5, 6�
0.005, 0.105�
слои�
�
11�
C12H16Hal4�
0.25�
Cl�
HEVNAX�
2, 3�
0.160, 0.221�
гофрирован. ленты�
�
�
�
�
Br�
HEVNEB�
2, 3�
-0.264, -0.011�
слои�
�






Таблица 2. Характеристики межмолекулярных Hal-агрегатов в рядах веществ с низким содержанием галогена 


�
Формула�
c(Hal)�
Hal�
Refcode CSD�
k(Hal)�
<(>�
 Вид Hal-агрегатов�
�
1�
C12H8Hal2�
0.20�
F�
ZZZAOS02�
3�
0.393�
слои�
�
�
�
�
Cl**�
DCLBIQ10�
1, 1, 


1, 1�
-0.432, -0.432, 


-0.424, -0.424�
2 вида f(2)-агрегатов�
�
�
�
�
Br**�
DBRBIP�
?�
?�
?�
�
2�
C14H8Hal2�
0.20�
Cl�
DCLANT01�
2, 2�
0.069, 0.069�
2 вида линейн. цепей�
�
�
�
�
Cl�
DCLANT10�
1, 3�
-0.035, 0.068�
зигзагообр. цепи 


с ответвлениями�
�
�
�
�
Br*�
DBANTH11�
3, 3�
0.098, 0.098�
плоские ленты�
�
�
�
�
I*�
TECWUT�
3, 3�
-0.028, -0.028�
плоские ленты�
�
3�
C14H8Hal2�
0.20�
F�
FIXWOY�
0, 0�
[0.806, 1.086]�
—�
�
�
�
�
Cl�
FIXWUE�
1�
-0.239�
f(2)-агрегаты�
�
4�
C16H14Hal2�
0.17�
Cl**�
KABPIM�
0�
[0.726]�
—�
�
�
�
�
Br**�
BRPCYP01�
1�
0.319�
f(2)-агрегаты�
�
5�
C18H14Hal4�
0.14�



Cl�



TUDROZ�
0, 2, 2, 2, 3, 3, 4, 4�
[1.940], -0.184, 0.089, 0.228, 0.028, 0.183, 0.177, 0.200�



сложные цепи�
�
�
�
�
Cl�
TUDROZ01�
1, 1, 


1, 1�
-0.331, -0.331,


0.146, 0.146�
2 вида f(2)-агрегатов�
�
�
�
�
Br�
TUDRUF�
0, 1, 


2, 2�
[1.746], 0.013, 


-0.066, -0.012�
f(6)-цепи �
�
6�
C18H18Hal2�
0.12�
Br�
LAPYEG�
1, 2�
0.248, 0.110�
f(4)-цепи �
�
�
�
�
I�
LAPYIK�
1, 2, 2, 2, 3, 3�
-0.434, -0.299, -0.076, -0.049, -0.133, -0.051�
f(4)-цепи и  


f(4)-кольца�
�
7�
C34H20Hal2�
0.09�
Cl*�
SIVLAK�
0, 0�
[1.248, 1.701]�
—�
�
�
�
�
Br*�
SIVLEO�
0, 0�
[0.903, 1.526]�
—�
�
8�
C15H12Hal2�
0.08�
Cl**�
DCDPCP�
0, 0�
[0.673, 0.673]�
—�
�
�
�
�
Br**�
DBDPCP�
1, 1�
0.400, 0.400�
f(2)-агрегаты�
�
9�
C17H14Hal2�
0.08�
F*�
PAPWIM�
0�
[1.399]�
—�
�
�
�
�
Cl*�
PAPWEI�
0�
[1.555]�
—�
�
10�
C27H46Hal2�
0.08�
Cl�
ABCLCH�
1, 1�
0.171, 0.171�
f(2)-агрегаты�
�
�
�
�
Br�
ABBRCH10�
1, 1�
0.119, 0.119�
f(2)-агрегаты�
�
11�
C19H15Hal�
0.06�
Cl�
ZZZVTY03�
1, 1, 1�
-0.536, -0.536, -0.199�
2 вида f(2)-агрегатов�
�
�
�
�
Cl�
ZZZVTY04�
1, 1, 1, 1, 1�
-0.532, -0.532, -0.417, -0.393, -0.393�
3 вида f(2)-агрегатов�
�
�
�
�
Cl*�
ZZZVTY12�
1, 1, 1�
-0.591, -0.591, -0.217�
2 вида f(2)-агрегатов�
�
�
�
�
Br*�
TPHMBR02�
1, 1, 1�
-0.747, -0.747, -0.457�
2 вида f(2)-агрегатов�
�
�
�
�
I�
TEWWEX�
0�
[0.855]�
—�
�
12�
C30H25Hal�
0.06�
Cl*�
PANWEG10�
1, 1�
-0.048, 0.096�
2 вида f(2)-агрегатов�
�
�
�
�
Br*�
PANWUW10�
1, 1�
-0.035, 0.113�
2 вида f(2)-агрегатов�
�
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