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Распределение электронной плотности ρ(r) равновесных состояний тиофенола (I), хлорбензола (II), фторбензола (III) и анилина (IV) (общей формулой С6Н5-R, Рисунок 1) получено методом B3LYP с использованием программы Gaussian03. Интегральные электронные характеристики групп (заряд q(R) и объем V(R)) суммированы из соответствующих атомных параметров, найденных с помощью «квантовой теории атомов в молекулах». Ранее q(R) и V(R) некоторых замещенных бензола рассматривались в работах [1, 2].
[image: image1.png]



Рисунок 1. Общая структурная формула рассматриваемых  соединений, где R = SH, Cl, F, NH2; нумерация атомов углерода по ароматическому кольцу.
Среди рассматриваемых функциональных групп - R наибольшим зарядом обладает SH, проявляя электронодонорные свойства и отдавая долю своей электронной плотности в атомный бассейн соседнего углерода ароматического кольца (Таблица 1). В С6Н5-SH это приводит к увеличению объема углеродного атома и бензольного кольца в целом по сравнению с V(С) и V(С6Н5) остальных соединений. Хлор, фтор и аминогруппа являются акцепторами электронной плотности, стягивая ее с бензольного фрагмента и понижая свой q(R). 
Сопоставление групповых зарядов исследуемых соединений позволило составить качественную шкалу электроотрицательностей групп:
χ(SH) < χ(С6Н5) < χ(Cl) < χ(NH2) < χ(F).
Таблица 1. Заряды q(R) и объемы V(R) групп замещенных бензола C6H5-R, где R = SH, Cl, F, NH2.
	R
	1C
	2СН
	3СН
	4СН
	5СН
	6СН
	С6Н5
	R

	q(R), а.е.

	0,065
	-0,138
	0,022
	0,015
	0,006
	0,012
	0,019
	-0,065
	SH

	-0,245
	0,071
	0,060
	0,020
	0,014
	0,020
	0,060
	0,245
	Cl

	-0,670
	0,505
	0,055
	0,022
	0,012
	0,022
	0,055
	0,670
	F

	-0,350
	0,388
	-0,018
	0,003
	-0,009
	0,003
	-0,018
	0,350
	NH2

	V(R), Å3

	38,2
	10,9
	19,5
	19,7
	19,9
	19,7
	19,5
	109,0
	SH

	32,4
	10,3
	19,2
	19,6
	19,8
	19,6
	19,2
	107,8
	Cl

	16,5
	9,2
	19,5
	19,6
	19,9
	19,6
	19,5
	107,2
	F

	27,1
	9,1
	20,0
	19,7
	20,2
	19,7
	20,0
	108,6
	NH2
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