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� ������� ���������������!� (��1) � "������������# �$%"&�$�-#��������# ���-
'��+�"�, RHF/6-31G(d ) � ��2/6-31G(d)//RHF/6-31G(d) �����8�$%"% ��"9���%;��""%< 
�=�����=%;�< ��&��'��"�, �����&>, % &%�+� �� ��&���$�!�, 	(�-�������$�!�, !�#!-
'�&���$�!� � 9�"���$�!� �9���$. @��%=%"�, �&� ��$��#"��&� ��&�";�%��"�, �"��!�� 
������� �&�# ���8�"�"�,, ����� !�#!-'�&���"�!� %"%��!%, ��8��+�& &�� ��"����%, 
�&$��%���# ��%"%�">� ��� '��=��� � ��%"%�">� ��"9�����%�: *	�—*	�, !����—
!���� � *	�—!����, �= ��&��># �����8"�, <$�<�&�< !�%$">�. ��"����> �%=8���"> 
8$��< '%����%�� ��"9���%;��""�, �=�����=%;��, ���&$�&�&$������ ��&�!�"%��"�, 
����"&%;�� �8"�, �= !���� ��(�R). 
 
� � ) " � ! * �  + � � ! �: ��&��'��"%< �����&%, '��">, �9��, ��"9�����, �$%"&�$�-#���-
������ �%���&>, ��$��#"��&� ��&�";�%��"�, �"��!��, '%���� $"�&��""�!� $�%��"�<. 

 
�"&���� � ��"�=%����"">� '��">� �����&%� � �# �9��%� �$<=%" � ���'�""��&<�� �&���-

"�<, �'����$��"">�� "%������ �%�&��"� 8$�,"�, �$<=� A—�, � ���������� ��%�&������ ��-
��="># �$�,�&$ [ 1—15 ]. �%"�� ��&�8%�� ��"&!�"��&���&��"�!� %"%��=% [ 10, 15 ], �����$��"�-
$�, ����&�������� [ 12 ], 8�9�%�;�� ����&��"�$ [ 16, 17 ] � 8�����"># ����"&�$ [ 18—20 ] '>-
�� ���%=%"�, �&� ��$��#"��&� ��&�";�%��"�, �"��!�� (@@C) ��"�=%����""># '��"># �����&  
� �# �9���$ ��8��+�& $ �%���&$� !�%$"�!� ��"����% ��%"%�">, *	�—!����-��"9����� (A); 
��";�"&�%;�< ��"�� �&%'���"># ��%"%�"># 9��� !����—!���� (B) � *	�—*	� (C) "�="%��-
&���"%.  

C&� 8%"">� '>�� ��8&$��+8�-
"> ab initio �%���&%�� �"��!��  
� !����&��� ��"9������$ 8�����-
'��%"% (R = R1 = H) [ 21 ]. �%�&�<-
�%< �%'�&% ���$<��"% �$%"&�$�-
#���������� �=���"�� ��&�, ��"-
9���%;��""�, �=�����=%;�� ��-
&��'��"�, �����&>, % &%�+� �� ��-

&���$�!�, 	(�-�������$�!�, !�#!-'�&���$�!� � 9�"���$�!� �9���$ I—V (�H3—B(OR)2, !8� 
R = H (I), �H3 (II), i-�3H7 (III), t-�4H9 (IV), �6H5 (V)). 

����-�#� $�+"���!. A �%'�&� ������=�$%"> ���������������� (��1) � "������������� 
(RHF/6-31G(d) � ��2/6-31G(d)//RHF/6-31G(d)) �%���&">� ���'��+�"�< $ �%��%# �%��&%  
HyperChem [ 22 ]. �%�N��& ��"9���%;��""�, �=�����=%;�� ������� ���8�"�"�, I—V ��&%"�$-
��" � ������� ���;�8��> ��%"���$%"�< �8"�!� �= &�����""># �!��$ ��A�. �&��&�&$�� �"�-
�># �%�&�& $ !����%"� ��8&$��+8%�& �&"���"�� 8%""�, �&%;��"%�"�, &���� @@C � ��"�����, 
% "%����� �8"�, �"���, �%�&�&> — � ����#�8"��� ���&�<"��.  
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���'#!�$# (��'#�	% 4�#��	� �!���!�� �—S ��#�	�#�	� I—V 

X �&���&��%* ��1 RHF/6-31G(d ) ��2/6-31G(d )//RHF/6-31G(d ) 

I � (n) 
A (n) 
C (n) 
D (n) 
E (n) 

33,485232 (0) 
  4,2 (0) 
  3,5 (0) 
11,6 (1) 
  9,1 (1) 

215,301762 (0) 
  3,1 (0) 
  3,2 (0) 
11,5 (1) 
  9,8 (1) 

215,866764 (0) 
  3,2 (0) 
  3,3 (0) 
12,4 (1) 
10,5 (1) 

II � (n) 
A (n) 
C (n) 
D (n) 
E (n) 

44,880781 (0) 
  4,0 (0) 
  5,5 (0) 
10,3 (1) 
  8,3 (1) 

293,347861 (0) 
  3,7 (0) 
  6,1 (0) 
10,3 (1) 
  8,8 (1) 

294,169700 (0) 
  3,7 (0) 
  6,4 (0) 
11,4 (1) 
  9,4 (1) 

III � (n) 
A (n) 
C (n) 
D (n) 
E (n) 

67,773042 (0) 
  4,2 (0) 
  5,7 (0) 
  9,9 (1) 
  6,4 (1) 

449,498897 (0) 
  3,7 (0) 
  3,3 (0) 
10,1 (1) 
  5,4 (1) 

450,856354 (0) 
  3,8 (0) 
  3,3 (0) 
11,3 (1) 
  6,4 (1) 

IV � (n) 
A (n) 
D (n) 

79,208533 (0) 
  5,7 (0) 
  8,9 (1) 

527,568773 (0) 
  5,1 (0) 
  8,9 (1) 

529,201566 (0) 
  5,8 (0) 
10,5 (1) 

V � (n) 
A (n) 
C (n) 
D (n) 
E (n) 

93,884805 (0) 
  2,2 (0) 
  4,9 (0) 
  8,0 (1) 
  6,2 (1) 

674,380476 (0) 
  0,1 (0) 
  3,3 (0) 
  6,1 (1) 
  5,5 (1) 

  0,2 (0) 
676,460096 (0) 

  1,6 (0) 
  6,1 (1) 
  5,5 (1) 

 

 

 

* ��< ��"9������$, �&$��%���# !�%$">� ��"����%� @@C, ���$�8�"> ���">� �"��!�� (a.�.), 8�< ��-
&%��"># �&%;��"%�"># �&���&�� — �&"���&���">� �"��!�� (��%�/����); n — ����� �"��># �%�&�& $ !��-
��%"�. 
 

��&%�/���* � �� �0+%3-�'��. �%�� ��&%"�$��"�, �&� @@C ���8�"�"�, I—III � V &%�+� 
��8��+�& &�� ��"����% (��"9��-
���> A—C) � 8$% ����#�8"># ��-
�&�<"�<, �&$��%���# ��&�!�"%��-
">� 9���%� D � E. A ����%� �9��% 
IV ��%��=��&�< &����� 9���> �, A 
� ����#�8"�� ���&�<"�� D. A �%�-
�%# $��# �%���&"># ���'��+�"�,, 
����� ��=���&%&�$ ��2/6-31G(d)/ 
/RHF/6-31G(d) 8�< ���8�"�"�< V, 
"%�'���� �&%'���">� <$�<�&�< 
��"9����� �. @�� �$�����"�� 
�'Z��% %�����"�!� =%���&�&��<  
$ !����� OR (�9��> II � III) ���-
��#�8�& �����%����8���"�� �&"�-
��&���"�, �&%'���"��&� 9��� A  
� � $ ����=� �����8"�, (��. &%'��-
;�). �8"%�� $ �9��� V �= 8$�# �%�-
��%&��$%��># 9��� '���� �&%'�-
��" ��"9����� A, ��&��>, ��� ab initio �%���&%# ��%�&������ $>��+8�" �� �"��!�� � 9����,  
� (��!�%�"� ��=���&%&%� ��2/6-31G(d)//RHF/6-31G(d) 9���% A �&%'���"�� � "% 0,2 ��%�/����). 
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A���<&"�, �����"�, �&�!� <$�<�&�< ����&%"�� ����&�%"�&$�""># � ����&��""># 9%�&���$, 
��&���� ���$�8�& � ��&�!�"%��"�, ����"&%;�� �'��# 9�"���"># !���� $ ��"9�����%# A � �  
� �8"�, — $ 9���� �. @�� �&�� �=-=% ����&�%"�&$�""># $=%���8�,�&$�, 9�%!��"& ��A��  
$ ��"9������ � ���%+�". 

\"%��"�< �E^ "% @@C $ �%��%# $��# �%���&"># ��&�8�$ 8��&%&��"� ������&"� $������=-
$�8<& �=$��&">� ���������"&%��">� ��=���&%&>, �&$��%���� $�����"� ��&�";�%��"�!� '%���-
�% $�%��"�< $����! �$<=� A—� (8,5—13,8 ��%�/���� [ 23—26 ]). A� $��# ����%<# AB(D)E��  $>-

N�, ��� AC(E)E�� . �$�����"�� �'Z��% =%���&�&��< R ��"�+%�& $>��&� '%�����$. A �9��� V 8�-
���"�&���"�, �����"�, �&��� ��+�& ���+�&� ��"����";�< ��+8� %&���� '��% � ��%"%�"�, 
9�"���"�, !�����, $ �—�-����<+�"�� � %&���� �������8%. 

@�����"">� ��=���&%&> �$�8�&����&$��& � &��, �&� =% �������"��� ���8�"�"�< V, ��"�$-
">� ��"9������� ��&��'��"�, �����&> � �� �9���$ <$�<�&�< *	�—!����-9���% (A). �&"���-
&���"%< �&%'���"��&� %��&��"%&�$"># 9��� $ ="%��&���"�, ���� ����8��<�&�< �&���������� 
9%�&��%��. 
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