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�������� ������������� !"��������� �#����� �������$% OK� � ������������� &���-
!���������� �#����� O1s ��%'��(��) ���������(��) �%$��%��� — #���*��$��)  
3-�"�$%*����% � �) $�%"%������) %�%�����. ���%*%��, ��� ���)��� *%�+��� "������+�-
��� ��'��%�� (07��) � ���������(��) �%$��%�%) #�������� � �������" �* 2p %��"��) 
��'��%��; (��) �������$% � %*��% ���������(��; ���##�. �%*����+ � ������������) 
!"��������) �#����%) �������$% �*������) ���$�����; "���� '��( ��+*%�� � �%����-
�" ���#%������� !�������% � �%$��%�%). 
 

 � % & � � + �  / � � � �: ���'�$��� ���������(��� �%$��%��, #���*��$��� 3-�"�$%*�-
���%, �����������%+ &���!��������%+ �#��������#�+, �����������%+ !"�������%+ �#��-
������#�+, !&&�������� *%�+$�, �#����%+ #�������(.  

�������� 

���'�$��� ���������(��� �%$��%�� <����� #��"��+=��+ � �����"����; )�"��, '����-
��� � "�$�>��� [ 1—4 ]. 0 !��; ��+*� $�+ #��$��%*%��+ &�*���-)�"������) ���;��� � �'?+���-
��+ )�"�������� #���$���+ ���������(��) �%$��%��� '��(<�; ������� #��$��%��+=� ���$�-
��+ �' �) !���������; ���������. A��(<������ �%'�� #� �*�����= !���������; ��������� 
$%����� ��%��% ���$�����; � �%���+B�"� ���"��� #����$��� "���$%"� C�� � D�� [ 5 ], ����-
��� #�*���+=� #������( ���$���+ � )%�%����� ���%��*%>�� �#�����; #�������� � "������%)  
� �� ��+*� �� ����������"� ���'������+"� �%$��%���. 

�����������%+ !"�������%+ (�C�) � �����������%+ &���!��������%+ (�FC�) �#��������-
#�� #�*���+=� #������( ���$���+ �' !������������" #���G���� � ����%�� *%�+��) "������+�-
��) ��'��%��;, � )%�%����� �%�#��$�����+ �#�����; � !���������; #�������� � "������%). 
�$�%�� #��"������ $%���) "���$�� $�+ �*�����+ !����������� �������+ ���%�������) �%$�-
�%��� � �%���+B�� ���"+ ���("% ���%������. 

������ ��������!���������� �����$��%��+ #�����;<��� ���������(���� �%$��%�% NO• 
'��� ���B�������� � �%'��� <��$���) &�*���� 
. 7��'%�% � $�. [ 6 ], �$� '��� #��%*%��, ��� 
�%����� �#��-�#������� �*%�"�$�;����+ "�G$� ���#%�����" !��������", �%)�$+B�"�+ �% 
���<��; *%�+��; �� �%$��%�%, � !��������", �%�#���G����" �% ���������" 1s-������ %��"% 
%*��% ��� �������$%, #����$�� � "��(��#�����"� �%�B�#����= ��������!���������) �#������ 
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���. 1. ��������% ���������(��) �%$��%��� � $�%"%������) "������: R1 — 
2,2,5,5-����%"����-4-&����-3-�"�$%*����-1-�����, R2 — 2,2,5,5-����%"����-4-
&����-3-�"�$%*����-3-����$-1-�����, D1 — 1-��$�����-2,2,5,5-����%"����-4-
&����-3-�"�$%*����, D2 — 1-��$�����-2,2,5,5-����%"����-4-&����-3-�"�$%*�- 
                                                         ���-3-����$ 

 
�������) N1s � O1s ������; �%$��%�%. �����$�=B�� �����$��%��+ ���������(��) �%$��%��� 
'��� #����$��� � �%'��%) [ 7—10 ], � ������) '��� �*����� ��������!���������� �#����� 
#�����;<�) �%$��%�(��) "������, ��$��G%B�) ���������(��= ���##� NO• (R2NO•, �$� R — 
CH3, C2H5, CF3). ������������� !"��������� � ��������!���������� �#����� �%$��%�% NO• 
�%��� �%�G� �'��G$%���( � �%'��%) [ 11—13 ].  

������������� &���!���������� �#����� �+$% ��%'��(��) ���������(��) �%$��%��� �% 
������ #���*��$��) 3-�"�$%*����% '��� ��$%��� �%��"������ � �%<�; �%'��� [ 14 ]. �����$�-
�%��+ ������������) !"��������) �#������ ��%'��(��) ���'�$��) �%$��%��� �% ������ #��-
�*��$��) 3-�"�$%*����% (���. 1) �%��� �� #����$����(. 

0 �%���+B�; �%'��� �#����� #������� !"��������� &������>������ OK�-�#����� �+$% 
#���*��$��) 3-�"�$%*����% (�". ���. 1), $%=B�� ��&��"%>�= �' !������������" #���G����  
� ��������� 07��, #���������) � ��%����" 2p-�� %��"�� �������$%. �����$��� ��%�����-
)�"������� �%����� !����������� �������+ �"�$%*�������) �%$��%��� � �% �) ������ #�-
������� ������������� "�$��(��� ������������� OK�-�#����� %��"�� �������$% $�+ �����-
$��"�) "������. �% ������ ��#���%�����+ ������������) � !��#���"���%�(��) �#������ �$�-
�%�� ����$� � �������� 07�� �"�$%*�������) �%$��%��� � ���+��� ���#%������� !�������% 
�% ��������� OK�-�#����% �%$��%���. 

�
�	������������ ������������ 

��#0)�#��/$(� 56(//(�##+� /7�$0"+ �������$% OK� (� = 23,6 Å) '��� #������� �% 
$������������" ������������" �#�����"���� ����%�%�� &������>�����" �#���'�". 0 �%����-
�� �����%��%-%�%��*%���% ��#��(*��%�� �����%�� RbAP (2d = 25,8 Å), �*������; #� �%$���� 
500 "". �'�%*�> #�"�B%�� �% ��������; "�$��; %��$, �)�%G$%�"�; G�$��" %*���". �#����� 
�����������%�� #�������" �%*���" ��������" � "��%����" �%#�������" � #���!��������" 
�)�$��" ����" (���B��% #���!��������; #����� �650 �"). ��G�" �%'��� ������������; 
���'��: �%#�+G���� 8 �0 � %��$��; ��� 0,4 �. �#����%�(��� �%*��<���� �4 �103. ���������� 
OK�-�#����� #��%*%�� �% ���. 2, �. 
�������������; "%���"�" (�%������, �". ���. 2, �) �'�-
������� %��"%�(��" �%���+���" �����%��-%�%��*%���% RbAP [ 15 ]. 

��#0)�#��/$(� 8�0�5��$0"�##+� O1s-�#����� %��"�� �������$% �%$��%��� #������� �% 
�������%*��<%=B�" �#�����"���� HP5950. �*��%�"�� ��B����� �%������ �% ��$����= #�$-
��G��. C������ O1s-����; �*��%�"�) "������ � �%$��%��� #����$��� � �%'�. 1. 	������( �*-
"�����+ !������ O1s-����� ����%��+�� �0,2 !0. 
���'����� �#������ #����$��� #� C1s-����� 
������$% �(C1s) � 285,0 !0.  

��*0"�8(���0��+� 8�0�5��$0"�##+� /7�$0"+ (���), �%��"%����%�"�� � �%���+B�; 
�%'���, '��� #������� �%��� [ 16, 17 ]. 


��#0���-<(6(&�/$(� "�/&�0+ #����$��� � �%"�%) �����%��������� "���$% DFT � #�-
"�B(= #����%""���� #%���% ADF2013 [ 18 ]. ��#��(*��%�� &���>���%� PW86x-PW91c [ 19, 
20 ], '%*�� TZP [ 21 ]. 
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���. 2. C��#���"���%�(��� �C� OK� (�#��<�%+ ����+), �F� (<���)��%+ ����+) (�); ������������� OK�-
�#����� (<����% �#����%�(��) �����: 0,2 !0 (1) � 1,4 !0 (2)) ���������(��) �%$��%��� R1, R2 � $�%"%�- 
                                                                    �����) "������ D1, D2 (�) 

 
�����������
�� 	�����
� �
�	������������ ��� � ��� �	�
���� 

������������� &���!���������� �#����� ��*���%=� ����$����� �������������� &���!&-
&���% � ��%����" ���'���) �������) ������; "�������. �FC� O1s-�#����� $%=� ��&��"%>�= 
�' !�����+) 1s-������; %��"�� �������$% � �%��"%����%�"�) "������%) (���. 3.1, �). ������-
������� !"��������� OK�-�#����� +��+=��+ ���$�����" #���)�$�� !��������� � 07�� 
(�". ���. 3.1, �), #���������) � ��%����" 2p-�� %��"�� �������$%, �% ���'���; %��"��#�$�'- 
 

	 % ' � � > %  1  

���	�������� � (�#�	�������
�!� (��	��� ���)� O1s-�	����� � �!	����� #	����"���� � #�#	��� 	, 
(�#�	�������
�!� )������� (��	���������� #���"���� �������� �, #���*�	��! � OK�-�#��	��  

� �&��� ��$��� +�#����� i
KD
 �  	������� R1, R2 � ����������!� ������ D1, D2 

O1s����, !0 OK�, !0 ���$�- 
����� I��##% 

� � 
O1s!��#, !0 	, !0

�%���"�" A ����<����% 
,i

KD
 �  !0

�"���%+ C = N — —   R1 
���������(�%+ NO• 537,1 536,9 530,9 6,2 

527,1 4,4 4,2 

�������%+ NO — — 529,8 — R2 
���������(�%+ NO• 536,5 536,5 531,5 5,0 

527,2 5,6 3,0 

�"���%+ C = N — —  D1 
I�$������%"���%+ NOH 538,5 531,8 6,7 

526,7 3,5 5,1 

�������%+ NO 536,3 529,4 5,9 D2 
I�$������%"���%+ NOH 538,7 530,9 7,8 

526,9 5,3 4,7 
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���. 3. �)�"% �C� K�-#���)�$% (1) � �F� #���)�$% (2): �%�%�(��� �����+��� (�), �������� �����+��� (�) 
 

��; O1s-������( %��"% �������$%, �% ������" ��*$%�% !��������%+ �%�%���+ ($���%). �F� 
�'��������� &���!&&����" � ���<��) *%�+��) "������+���) ��'��%��; "������� (�". ���. 
3.2, �). 

�%�%�(��" �����+���" �������������� !"���������� OK�-#���)�$% +��+���+ �%����� $��-
�� �% 1s-������ %��"�� �������$%, �)�$+B�) � ����%� �%��"%����%�"�) �%$��%��� � $�%"%����-
��) "������ (�". ���. 3.1, �). 
������� �����+��� #���)�$% )%�%�����*����+ #�+������" $���� 
�% �$��" �* ���<��) *%�+��) ������; "������� (�". ���. 3.1, �). ��%�������� �����+��+ ���-
��"� � $����; �% �%������" ������ +��+=��+ �������"� �����+��+"� � #�� #�������� �F� 
(�". ���. 3.2, �). 	%��" �'�%*�", �������� �����+��+ ������������) !"��������) OK�-�#��-
���� %��"�� �������$% � ��(��%&��������) �#������ #�$�'��. ���$��%���(��, ������������� 
!"��������� � &���!���������� �#����� $%=� %�%�������= ��&��"%>�= �' !������������" 
#���G���� *%�+��) "������+���) ������; �����"�. 

�*�'�%G%+ ������������� OK� � �F �#����� � �$���; !������������; <�%��, "�G�� ��-
#���%���( !��#���"���%�(��� $%���� ���������#����%�(��) � &���!���������) �*"�����; 
!�������������� #���G���+ 07�� �*��%�"�) �%$��%��� � $�%"%������) "������. 0 �%������ 
�����������=B�; �$���; <�%�� !�����; �'���� ��'��%=� <�%�� #����>�%��� ����*%>��. 
��#��(*�+ *�%����+ !������ O1s-������; %��"�� �������$% "������, �#��$������� "���$�" 
�FC� (�". ���. 3.1, �), � *�%����+ !�����; ������������) !"��������) OK�-#���)�$��, #���-
������ "���$�" �C� (�". ���. 3.1, �), ��*"�G�� �#��$����( !������������� #���G���� *%�+-
��) ������; ���������(�� #����% ����*%>�� "�������:  
 I07�� = I1s – h/(K�). (1) 

0 ������������ � !��" �% ���. 2, � #����$��� !��#���"���%�(��� OK�-�#����� �*��%�"�) 
���$�����;, #��%*��%=B�� !������������� #���G���� 07�� "������, #���������) � ��%���-
�" 2p-�� %��"�� �������$%, � <�%�� #����>�%��� ����*%>��. ��(��%&��������� �#����� "�-
������ (�". ���. 2, �) �%�G� $%=� %�%�������= ��&��"%>�= �' !������������" #���G���� 
07�� ���������(�� #����% ����*%>��:  
 I07�� = I�F�. (2) 

�$�%�� #�� ��#���%������ �C� � �F� "������� ���')�$�"� ������%�(, ��� #�� �*���-
��� ������������) � ��������!���������) �#������ �����$��"�� ��B����% �%)�$+��+ � ���-
$�������%���" �����+���, � �� ���"+ �%� #�� #�������� �F� �*��%�"�� ��B����% �����$�=�-
�+ � #%���'�%*��" �����+���. 0 !��; ��+*� !������ O1s-������; %��"�� �������$% �*��%�"�) 
�%$��%��� � $�%"%������) "������, �)�$+B�) � ����%� ����$�&%*��) �'�%*>��, "���� ����-
�%�(�+ �� !�����; O1s-������; %��"�� �������$% !��) G� "������ � �%*��'�%*��" �����+���.  

0������� ���')�$�"�) #�#�%��� "�G�� #������( #�� ��#���%������ ��������!�������-
��) O1s-�#������ �����������=B�) ���$�����;, �%)�$+B�)�+ � ���$�������%���" � #%���'-
�%*��" �����+��+), �$�%�� *�%����+ !�����; ������������) O1s-������; $�+ #%��� �*��%�"�) 
� �%���+B�; �%'��� "������ ���*������. 0 !��; ��+*� $�+ �>���� �����������=B�) #�#�%��� 
��#��(*��%�� "���$���, #��$��G����= � [ 22 ], ����%��� ������; �������� #�#�%��� (	) �#��-
$��+�� �%� �%*����( !�����; O1s-������; �*��%�"�) ���$�����;, �%)�$+B�)�+ � ���$������-
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�%���" �����+���, � ������������) *�%����; !������ ��*'�G$����) O1s-$������) �����+��; 
$�+ ���'�$��; "�������. 7�%����+ �����������=B�) #�#�%��� #����$��� � �%'�. 1. 

�% ���. 2, � #��%*%�� !��#���"���%�(��� OK�-�#����� � #���+*%���� � ��" �F� � ���-
��" #�#�%���, �'����������) �%*�����" !�����; ��+*� O1s-������; "������� � ���$������-
�%���" � #%���'�%*��" �����+��+). 

��� ��#���%������ ������������) !"��������) �#������, ����B�) ��&��"%>�= �' !���-
���������" #���G���� � �������� 07�� �%$��%��� � $�%"%������) "������, ���')�$�"� 
������%�(, ��� ������������� OK�-�#����� (�". ���. 2) +��+=��+ ��#��#�*�>��; ������������) 
!"��������) #���)�$�� � ��$��(��) *%�+��) ������; "�������. ��� !��" ���� ��$��(��� 
������������� �#����%�(��� ����� #��$��%��+=� ��'�; <������ #�����, �"�=B�� *�%�����(-
��= ��*��(����=B�= <�����, �� ��$��(��� �#����%�(��� ���'�������, �%'�=$%�"�� � �#��-
���, �����%=� ���##%" *%�+��) ������; � '��*��"� !�����+"� ��+*�. 

��+ $��%�(��; �����#���%>�� ������������) !"��������) �#������ "����%��"��) "���-
��� �'���� #����$+� ��#���%������ !��#���"���%�(��) �#������ � "�$��(��"�, #���������-
"� �% �����%��� ��*��(�%��� ��%�����-)�"������) �%������ !���������; ��������� "������. 
��� #����$���� ��#���%�����+ ���')�$�"� ������%�(, ��� <����% ��$��(��) �#����%�(��) 
����;, ������#����( ������) &��"����� ��*��(����=B�; !��#���"���%�(��; �#����, ���%-
$��%���+ �* <����� �%�%�(���� � ��������� ������; #���)�$%, % �%�G� %##%�%������� �<���-
��+, �����"��� �#����%�(��; %##%�%����; [ 15 ]. 

0 ����%� ������������) �#������ !��"����� ������� #����$% ��'������%+ <����% 1s-����-
�+ �0,1 !0 [ 15 ]. `����% �%������) ������; �'��������% � �������" ����'%���(��; �������-
��; �����+ �0,1 !0, %##%�%����%+ <����% ����� �1,2 !0. 0���$����� *�%�����(��; ��*��(��-
��=B�; <����� (�1,4 !0) ��$��(��) �#����%�(��) ����; �%��"%����%�"�� ������������� 
OK�-�#����� %��"�� �������$% #��$��%��+=� ��'�; <������ �#����%�(��� #����� (�". ���. 
2, �) '�* ����� ���%G����) �#����%�(��) ���'�������;, �����%=B�) ��$��(��" ���������-
���" #���)�$%". � >��(= ��+�����+ �������) ���'�������; � !��#���"���%�(��) �#����%), 
�'����������) �#����%�(��"� #���)�$%"� � *%�+��) 07��, #�� #��������� "�$��(��) �#��-
���� �#����%�(��� �����, �����%=B�� ��$��(��" �#����%�(��" #���)�$%"�, #��$��%��+��  
� ��$� ����; �����>���; &��"� � <�����;, +��+=B�;�+ ��""�; <���� �%�%�(���� � �����-
���� ������; #���)�$% (�0,2 !0) '�* ����% %##%�%������� �<�����+ (�". ���. 2, �, 1). 	%�G� '�-
�� #�������� "�$��(��� �#����� � �����" %##%�%������� �%�<�����+, % �"���� �#����%�(��� 
����� �"��� <����� 1,4 !0 (�". ���. 2, �, 2). F��"% ����� � �����" %##%�%������� ���%G���+ 
�#����%���+ �%������; �����;. 

���
������� �������� ���� � ���	���������  
�	�����= � ���
������= 	�������� � ��������� ����
���� � ����
���� 

0 ������������) !"��������) OK�-�#����%) '�$�� #��+��+�(�+ ��, #���������� � ��%-
����" 2p-�� �������$%, �)�$+B�) � ����%� �*��%�"�) ���$�����;.  

��*��(�%�� ��%�����-)�"������) �%������ !�������������� #���G���+ 07��, % �%�G� 
*�%����+ ���%$�� ��$��(��) �� � �����������=B�� ��, #��������� $�+ �%��"%����%�"�) 
���������(��) �%$��%��� � $�%"%������) "������, �%)�$+B�)�+ � �������" �����+���, #��-
��$��� � �%'�. 2, 3 � #��%*%�� �% ���. 4, �—�. 

��!($�� R1. 7�%����� !������ ��+*� ���)��; *%�+��; #���%�����; ��'��%�� �07�� �%-
$��%�% R1, �% ������; �%)�$���+ ���#%�����; !�������, �%��� –3,97 !0. 0��%$ 2p-�� %��"% 
�������$% � !�� ��'��%�( ����%��+�� 43,51 %. 0�$ !��; ��'��%�� #��%*%� �% ���. 4, �, �������-
����=B%+ ��'��%�( ���%��*��%�% �% &�%�"����  � �"��� �*-)%�%����. 

���$�=B%+ ��'��%�( �07�� �"��� !�����= –5,43 !0. 0��%$ 2p-�� �������$% � �������-
����=B�= �� ����%��+�� 64,63 %. 
 !��; ��'��%�� #��"��%�� �07��-1 � !������; –5,61 !0  
� ���%$�" 2p-�� �������$% 59,18 %. �%��"%����%�"�� ��'��%�� � '��(<�" ���%$�" 2p-�� 
�������$% "���� '��( ��+*%�� � ����������" "%���"�"�" � � ������������" !"��������" 
OK�-�#����� �%$��%�% R1 (�". ���. 4, � � 2, �, R1). 0 �� G� ���"+ � !�� ��'��%�� ����+� ���;  
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	 % ' � � > %  2  

7��	��� )����!� �	����� � ����! 2p-�� ����	��� 	������ R2, �����8�� � ������  
���	����
��� � ���	����� �	�## 

�-������( �-������( 
0��%$, % 0��%$, % 

�� C�����+, !0 ���������(�%+  
���##% 

�������%+ 
���##% 

�� C�����+, !0 ���������(�%+  
���##% 

�������%+
���##% 

HOMO –4,41 44,71 <1,0 HOMO –5,22 <1,0 39,15 
–1 –5,23 <1,0 38,91 –1 –5,65 24,44 57,05 
–2 –5,70 13,91 67,39 –2 –6,19 55,09 22,32 
–3 –6,34 14,25   1,21 –3 –6,35 <1,0 <1,0 
–4 –6,36 50,71 10,06 –4 –6,91 <1,0 10,46 
–5 –6,92 <1,0 10,76 –5 –7,95 36,00   3,22 
–6 –8,28 <1,0   1,32 –6 –8,28 <1,0   1,32 
–7 –8,53 16,62   4,33 –7 –8,56 <1,0   3,87 
–8 –8,58   6,68   4,83 –8     –8,8 <1,0   1,02 
–9 –8,82 <1,0 <1,0 –9 –9,01 <1,0 <1,0 

 
	 % ' � � > %  3  

7��	��� )����!� �	����� � ����! 2p-�� ����	��� ������������ ������! D2, �����8�� � ������  
���	����������� � ���	����� �	�## 

0��%$, % 0��%$, % 
�� C�����+, !0 ���������(�%+  

���##% 
�������%+ 

���##% 
�� C�����+, !0 ���������(�%+  

���##% 
�������%+ 

���##% 

HOMO –4,98 <1,0 38,98 –5 –7,06 71,07 <1,0 
–1 –5,43 <1,0 45,86 –6 –8,07   1,05 <1,0 
–2 –5,65 <1,0 41,59 –7 –8,32   1,18 3,18 
–3 –6,17 <1,0 <1,0 –8 –8,42   3,47 <1,0 
–4 –6,70 <1,0 10,53 –9 –8,70   4,48 5,54 

 
���%$ � 2p-�� %��"�� %*��%. �������; ���%$ � #���%�����= �07�� ������ %��" %*��%, �)�-
$+B�; � ���������(��; &�%�"��� NO• (42,20 %). 0 !��; G� �'�%��� �%�#���G��� �07��-1  
(–6,09 !0), �07��-2 (–6,1 !0), �07��-3 � �07��-2 (–6,47 !0), �"�=B�� ��'��(<�� ���%$� 
2p-�� �������$% (�� '���� 1 %). 

	%��" �'�%*�", �������; ���%$ � ������������( "%���"�"% A OK�-����� �������$% �%$�-
�%�% R1 ����+� ��'��%��, �����%=B�� *% ��+*� � &�%�"����  (�". ���. 2, �). 0 '���� ���-
'���) ��'��%�+) � !�����+"� �7—15 !0 �"�=��+ ���%$� 2p-�� �%� %��"�� %*��% ���������(-
��; (7 %), �%� � �"����; ���## (17 %). 0��%$� 2p-�� %��"% �������$% � ���'���� 07�� �� 
#����<%=� 18 %. ������#����( !��) ��'��%��; "�G�� '��( ��#���%����% � �'�%��(= B OK�-
�#����%. A���� $��%�(�� ��������� OK�-�#����% �". $%���. 

�(�6�)#(0#�F 6���$G�� D1. 0 ����%� $�%"%������; "������� D1 (�". ���. 1) #���%���-
�%+ 07�� (–5,06 !0) #�������% � '��(<�" ���%$�" 2p-�� %*��% (51,47 %), �)�$+B��� � ��$��-
����%"����= ���##� (�". ���. 4, �). �����������=B%+ ��'��%�( $����%��*��%�% "�G$� %��"%-
"� %*��%, �������$% ��$������%"����; ���##� (7,62 %) � %��"%"� ������$%, ��#����$������� 
��+*%���"� � %��"�" %*��% !��; ���##�. �%�'��(<�; ���%$ 2p-�� �������$% (57,79 %) �"���-
�+ � '���� ���'���; 07��-4 (–6,83 !0). 	%��" �'�%*�", �%�'��(<%+ ������������( OK�-#���-
)�$% '�$�� ��+*%�% � $%���; �� (�". ���. 2, a, D2, "%���"�" �). 
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���. 4. �������� �� �%$��%��� R1 (�), R2 (�) � $�%"%������) "������ D1 (� ), D2 (�) 
 

0��%$� 2p-�� �������$% ��$������%"����; ���##� � ��'��%�� 07��-1, 07��-2, 07��-3, 
�%�#���G����� � �'�%��� !�����; �–5,90 … –6,29 !0, �� #����<%=� 11 %. �������; ���%$  
� �������� !��) ��'��%��; ����+� %��"� %*��% ��$������%"����; (�2—6 %) � �"����; (�11—
33 %) ���##.  

��!($�� R2. 0 �%$��%�� R2 (�". ���. 1) �"�=��+ $�% %��"% �������$%: �������$ �����-
����(��; � �������$ ��������; ���##. 0 �%'�. 2 #��%*%�� !������ *%�+��) ������; � ���%$� 
2p-�� �������$%, �)�$+B�) � ����%� ���������(��; � ��������; ���##. 

0��)�++ #���%����%+ *%�+�%+ "������+��%+ ��'��%�( �07�� � !������; –4,41 !0, �%� 
��$�� �* �%'�. 2, #�������% � ��%����" 2p-�� �������$% (44,71 %) ���������(��; ���##�  
� ��*�%�����(��" ���%$�" (�� '���� 1 %) 2p-�� �������$% ��������; ���##� (�". ���. 4, �). 
���$��%���(��, !�% ��'��%�( � �������" ���%��*��%�% �% ���������(��; ���##� �%$��%�% NO• 
� �"��� �*-�%*��)�+=B�; )%�%����. 

���$�=B%+ #� !������ �07�� (–5,22 !0) #�������% �� *�%�����(��" ���%$�" 2p-�� ���-
����$% ��������; ���##� (39,15 %) � ���%��*��%�% �% ��������" &�%�"���� (�". ���. 4, �). 
��'��%�( �07��-1 �"��� &%�������� �� G� !�����= (–5,23 !0), �������; ���%$ � !�� ��'��%�( 
(38,91 %) ������ �%�G� 2p-�� �������$% ��������; ���##� (�". ���. 4, �). 	%��" �'�%*�", ����-
�������=B�� ��'��%�� ���%��*��%�� �% ��������" &�%�"����. ��'��%�( �07��-1 (–5,65 !0) 
�"��� '��(<�; ���%$ 2p-�� �������$% ��������; ���##� (57,05 %). 0 �����������=B�= ��-
'��%�( ������ ���%$ 2p-�� �������$% ���������(��; ���##� (24,44 %) (�". ���. 4, �). ���$��%-
���(��, $%��%+ ��'��%�( ��+*��%�� ��������; � ���������(��; &�%�"���� �%$��%�%. 
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A���� ���'��%+ �07��-2 (–5,70 !0) #�������% � '��(<�" ���%$�" 2p-�� �������$% ��-
������; ���##� (67,39 %), �������$ ���������(��; ���##� �%�G� ��%������ � #��������� $%�-
��; ��'��%�� (13,91 %). ��'��%�( �07��-2 (–6,19 !0) �"��� ���%$ �������$% ���������(��; 
(55,09 %) � ��������; ���## (22,32 %). ��'��%�( �07��-4 (–6,36 !0) �"��� ���%$ �������$% 
���������(��; (50,71 %) � ��������; ���## (10,06 %). A���� ���'���� ��'��%�� � !������; 
��+*� –7,00 … –9,00 !0 �%�G� #�������� � ��%����" 2p-�� %��"�� �������$, �)�$+B�) � ���-
������(��= � ��������= ���##� (�". �%'�. 2). 

0�� �%��"�������� ��'��%��, �"�=B�� *�%�����(��; ���%$ 2p-�� %��"�� �������$%, 
�%�#���G��� � �'�%��� ��%����� "%���"�"% � OK�-�#����% �������$% (�". ���. 2, a, R2). ��� 
!��" ���')�$�"� ������%�(, ��� !������ ���'���) %��"��#�$�'��) O1s-������; �������$% 
���������(���� � ���������� &�%�"����� �"�=� �%*������ *�%����+ (�". �%'�. 2). ���$��%-
���(��, ������������� OK�-#���)�$�, �'����������� #���)�$%"� !��������� � 07��, �����-
��; ���%$ � ������� ������ 2p-�� �������$% ���������(��; ���##� �07��, �07��-2, 
�07��-4, �07��-5, '�$�� �"��( '��(<�= !�����= #���)�$% #� ��%�����= � OK�-#���)�$%"� 
� ��, #���������) � �������" � ��%����" 2p-�� �������$% ��������; ���##� �07��, 
�07��-1, �07��-1, �07��-2. 

�%���� #����$������ �������������� �%����% �%�G� ��%*��%=� �% *%"����� �*%�"�$�;��-
��� ��'��%��; ���������(��; � ��������; ���##, ��� �'���%����%�� *�%�����(��= $����%��-
*%>�= �#�����; #�������� � �%$��%�� 3-�"�$%*����-3-����$%, �%��� #��%*%���= � #�"�B(= 
�#��������#�� D�� [ 5 ]. 

	%��" �'�%*�", ������������; !"��������; OK�-�#���� �%��"%����%�"��� �%$��%�% 
#��$��%��+�� ��'�; ��#��#�*�>�= OK�-�#������ $��) %��"�� �������$%, �)�$+B�) � ����%� 
���������(��; � ��������; ���##. ��������% �����������=B��� OK�-�#����% '���� #�$��'�� 
�%��"%����%���+ $%���. 

�(�6�)#(0#�F 6���$G�� D2. 0 �%'�. 3 #����$��� !������ 07�� � ���%$� 2p-�� �����-
��$% � �����������=B�� �� $�%"%������; "������� D2. 

0��)�++ *%�+�%+ #���%����%+ ��'��%�( � !������; –4,98 !0 �"��� *�%�����(��; ���%$ 2p-
�� �������$% ��������; ���##� (38,98 %) #�� ���("% "%��" ��%���� 2p-�� �������$% ��$��-
����%"����; ���##� (�". ���. 4, �). A���� ���'���� 07�� � !������; ��+*� � ������%�� –5,43 
… –6,70 !0 #�������� �� *�%�����(��" ���%$�" 2p-�� �������$% ��������; ���##� (�10—
46 %) #�� ��'��(<�" ���%$� 2p-�� �������$% ��$������%"����; ���##� (�� '���� 1 %). �%�-
'��(<�; ���%$ (71,07 %) 2p-�� �������$% ��$������%"������ &�%�"���% �"����+ � 07��-5  
� !������; ��+*� –7,06 !0 (�". ���. 4, �). ����)�$ �����������=B�; ��'��%�� �%�#���G�� � �'-
�%��� ��%����� "%���"�"% A (�". ���. 2, a, D2). 

	%��" �'�%*�", � $�%"%������; "������� D2 ���)�++ *%�+�%+ #���%����%+ �� �����%���+ 
�� �%$��%�% R2 � ���%��*��%�% �% ��������; ���##�, ��� ����%�����+ � $%���"� FC� [ 16, 17 ]. 

��*��(�%�� �������������� �%����% )%�%����% �%�#��$�����+ #����; !���������; #�����-
��� �e � �#�����; !���������; #�������� �s �% %��"%) #%�%"%������) #���*��$��) 3-�"�$%-
*����% R1 � R2 � #����; !���������; #�������� �) $�%"%������) %�%����� D1 � D2 #��%*%�� 
�% ���. 5. �% ���. 5 #����$��% �������% !&&�������) *%�+$�� %��"�� � *�%����+ �#�����; 
#�������� �% %��"%) �*��%�"�) �%$��%��� � $�%"%������) "������. 

��/7"�!���#(� /7(#���H 7��0#�/0(. 
%� #��%*��%=� ��*��(�%�� ��%�����-)�"������) 
�%������, ��#�������) $�+ ��������� �����+��+ �%$��%���, ���#%�����; !������� ���%��*�-
���+ � �������" �% ���������(��; ���##� , �)�$+B�; � ����%� �%��"%����%�"�) �%$��%-
��� R1 � R2 (�". ���. 5). ��� !��" �% $����) %��"%) �%$��%��� �������� �#�����; #�������� 
��*�%�����(�� (�". ���. 5). 


%� �G� '��� ��"����� ��<�, �%����� ���#%�����; !���������; #�������� �% %��"%) ��-
�����$% � %*��% ���������(��; ���##� $��G�� #����$��( � �%�B�#����= ���'���) �������-
��) 1s-������; �����������=B�) %��"��. 0������� !�����; 1s�- � 1s�-������; %��"�� �����-
��$% � %��"�� %*��%, �)�$+B�) � ���������(��= ���##�, #����$��� � �%'�. 4. 
%� ��$��, ����-
���% �%�B�#����+ O1s-������; %��"% �������$% � �%��"%����%�"�) ���������(��) �%$��%�%)  
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���. 5. 	������������ �%�#��$������ #����; !���������; #�������� �e (���)��� �����, �� #�$��������) 
� �#�����; !���������; #�������� �s (��G��� �����, #�$��������) �% %��"%) ���������(��) �%$��%���  
                                                         R1, R2 � $�%"%������) "������ D1, D2 

 
����%��+�� �������� �0,3 !0 $�+ R1 � R2. 0������% �%�B�#����+ N1s-�����+ %��"% %*��% ���-
������(��; ���##� �%�G� ����%��+�� �0,3 !0 $�+ R1 � R2. 

����%��� [ 8—9, 22 ] �������� �#��-�#������� �%�B�#����+ ���'���) 1s-������; %��"�� 
%*��% � �������$% � ���������(��) �%$��%�%) *%���+� �� �������� �#�����; #�������� �s, ��-
�%��*��%���; �% %��"%): 	 = (2S + 1)�sk1s-��, �$� �s — �#����%+ #�������(; k1s-�� — �������% 
�'"������ ������%�% $�+ %��"�� %*��% 0,63 � $�+ %��"�� �������$% 0,39 [ 23 ]. ���$��%���(��, 
�������% �%�B�#����+ 	 $�+ O1s- � N1s-������; � �����" #��������) ������������) *�%����; 
�#�����; #�������� �% %��"%) �������$% � %*��% '�$�� 	O1s = 0,39 !0 � 	N1s = 0,59 !0. 
%� ��$-
��, *�%����+ �������� �%�B�#����; ���������) ������;, �%�����%���� �% �����%��� &��"�-
�� $�+ 	, #��������; � #��'��G���� 
�#"%��%, ����%��=��+ � ��*��(�%�%"� #����$����) 
��%�����-)�"������) �%������. 

��"F!���� 5��$0"�##�� "�/7"�!���#(�. 7�%����+ !&&�������) *%�+$�� %��"�� �������-
$% � %*��%, �)�$+B�) � ����%� �*��%�"�) �%$��%��� � $�%"%������) "������, #����$��� �% 
���. 4, �. 
%� ��$��, %��"� �������$%, �)�$+B�� � ����%� $�%"%������; "������� D2, �"�=� 
�%*���%=B���+ �������� !&&�������) *%�+$��, ��� #����$�� � �%*����= !�����; ��+*� O1s-
������; (�". �%'�. 4) �����������=B�) %��"�� �������$%. 

�%*����� !�����; O1s-������; ���������(����, ��$������%"������ � ���������� �����-
��$% $��G�� #����$��( � ���������(��"� �$���� ������������) !"��������) OK�-�#������ 
�����������=B�) %��"�� �������$%. 	%��" �'�%*�", !��#���"���%�(�� �%'�=$%�"�� OK�-
�#����� � ����%� ���������(���� �%$��%�% R2 � $�%"%������; "������� D2 '�$�� +��+�(�+ ��- 
 
        	 % ' � � > %  4  

���	�������� (��	��� ���)� N1s- � O1s-�	����� � �������� ���������  
� #�	��������!� R1, R2 � ����������!� �������� D1, D2 

�(O1s), !0 �(N1s), !0 ���$�-
����� I��##% 

� � � � 

�"���%+ C=N — — –381,3 –381,3 R1 
���������(�%+ NO• –511,1 –510,8 –383,6 –383,3 
�������%+ NO –510,9 –510,9 –385,0 –385,0 R2 
���������(�%+ NO• –511,5 –511,2 –384,1 –383,9 
�"���%+ C=N — –380,9 D1 
I�$������%"���%+ NOH –511,9 –382,3 
�������%+ NO –510,6 –384,7 D2 
I�$������%"���%+ NOH –512,2 –382,8 
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#��#�*�>��; OK�-�#������, �'����������) #���)�$%"� �%������) !��������� � �� � ���%$%-
"� 2p-�� �������$% �% �����������=B�� 1s-������ %��"�� �������$%. 

C&&�������� *%�+$� ���������(��) %��"�� �������$% � �%$��%��, �%� � � ��$������-
%"����; ���##� %�%�������; $�%"%������; "�������, '��*��. 0 �� G� ���"+ � ����%� �%$��%-
�% �% %��"� %*��% ���������(��; ���##� !��������%+ #�������( '�$�� "��(<� #� ��%�����=  
� !���������; #�������(= �% %��"� %*��% ��$������%"����; ���##� $�%"%������; "�������. 

���')�$�"� �%�G� ��"����(, ��� !&&�������� *%�+$� �% %��"%) %*��%, �)�$+B�) � ����%� 
���������(��; ���##�, � ����%� �%$��%��� R1 � R2 '��*�� � ���=. 

����
���� ����������
�� ����������� OK�-�	�
����  
� ��	���������� �� ��������� ���� �����
������ ����
���� 

�$��" �* #��'��G���;, #������%�"�) #�� ��#���%������ ��*��(�%��� ������������) �%�-
����� !���������; ��������� "������ � �) ������������) �#������, +��+���+ ��#��(*��%��� 
!�����; �$��!���������) ������; �i � �����������=B�) �" �������) &���>�; �i. 

C�����+ ������������) #���)�$�� � �$��!���������" #��'��G���� �#��$��+���+ �%*��-
��(= !�����; ������;, �����������=B�) �%�%�(��"� �j � �������"� �i �����+" #���)�$%, "�G-
$� ������"� #����)�$�� #���)�$ !�������%:  
 .ij j ih� � � � �  (3) 

������������( �����������=B��� �������������� #���)�$% � ��$��(��; 07�� "������� 
�i #��#��>���%�(�% ��%$�%�� ��!&&�>����% |cik|2, � ������" � "������+���= ��'��%�( �i 
( )i ik ik

k
c� � ��  �)�$�� %��"�%+ �%�����%+ ��'��%�( �ik %��"%, ������������; �#���� �������� 

�*��%���+: 
 2 2| | | | | | .ij ik i ikJ c r
� � ��  (4) 
7$��( �i �����%�� ���'���"� ���������"� %��"��"� �����= �i, #���%$��G%B�"� %��"�, �#���� 
�������� �%��"%����%���+. 

0 �%���+B�; �%'��� ������������� �$��!���������� !������ 07�� � �����������=B�� 
�" �������� &���>�� '��� �%�����%�� � �%"�%) "���$% DFT. 0 "���$� DFT �$��!���������� 
!������ �i � �$��!���������� ��'��%�� 
` ( )i r�  +��+=��+ ��<���+"� �$��!����������� ��%�-
����+ 
��%—`�"%. 

��'��%�� 
`
i�  � �$��!���������� !������ 
`

i�  � �%���+B�� ���"+ ���������� ��#��(-
*�=��+ $�+ �����#���%>�� �#��������#������) $%���) "������+���) �����" [ 23, 24 ]. ����%+ 
!�����+ "������+���; �����"� � "���$� 
��%—`�"% �#��$��+���+ �%� G�, �%� � � "���$� ��-
*%����"�) !��������� %����, % �"���� �%� ��""% !�����; �$��!���������) �����+��; 
`:i�  


`.
N

i
i

E � ��  

�������������� !������ ������������) !"��������) #���)�$�� �#��$��+=��+, �%� � � #��-
'��G���� %����, �%*����(= !�����; �$��!���������) ������;, #��������) "���$�" 
��%—
`�"%: 
 
` 
`.ij j ih� � � � �  (5) 

� $����; �������, !������ 
` ,i�  #��������� "���$�" DFT � ��#��(*��%���" �'"����-
������+>������� #����>�%�% B3LYP [ 25, 26 ], +��+=��+ )���<�" #��'��G����" � ������%�(-
��"� #����>�%�� ����*%>��, �.�.  
 
`.i iI � ��  (6) 

��%������ ��*��(�%��� ������������) �%������ � #��'��G���� DFT � !��#���"���%�(��-
"� $%���"� $�+ ���%�������) "������ #��%*��%�� [ 27 ], ��� ������������� *�%����+ #����- 
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>�%��� ����*%>�� �'���� *%��<��� � "���� '��( ��#���%����� � !��#���"���%�(��"� #�-
���>�%�%"� ����*%>�� #���" ���$���+ ��������; !������������; #�#�%��� DK ($�&��� 
�#-
"%��%), �.�. 
 
` !��#

K.i
i iI D� � � �  (7) 

��&��� 
�#"%��% +��+���+ "���; ���������+ �%�����%���) �$��!���������) !�����; 

`
i�  �� !��#���"���%�(��) ������%�(��) #����>�%��� ����*%>�� !��#.iI  

C������ ������������) !"��������) #���)�$�� (6) � !��" ����%� '�$�� �#��$��+�(�+ ��-
����<����"  
 
` 
` !��# !��#

KK( ) ( ),j i
ij j i j ih I I D D� � � � � � � � � �  (8) 

�$� ��$��� i ��������+ � �$��; �* 07��, % ��$��� j — � ���������"� %��"��#�$�'��"� ����-
�= %��"%, �#���� �������� �*��%���+. 

0 ����%� �%��"������+ ���������(���� !�������������� #���G���+ ��$��(��) *%�+��) 
07�� (i � l), #��+��+=B�)�+ � ������������" !"��������" OK�-�#�����, ���������(��� #�-
��G���� !��) ������; '�$�� �#��$��+�(�+ ������<����" 
 
` 
` !��# !��#

K K( ) ( ).i l
ij lj i l i lh h I I D D� � � � � � � � � � � �  (9) 

0 ����%� #���+*�� � ���= (������������� �����= �%���"%) �������������� !"���������� 
OK�-�#����% !������������� #���G���+ ��$��(��) *%�+��) 07�� '�$�� �#��$��+�(�+ ����-
��<����"  
 07�� 
` !��#

K.i
i ij j ih I D� � � � � � � �  (10) 

0 �%'��� [ 25 ] #��%*%��, ��� � ����%� �%������ "���$�" B3LYP/6-31G(d) $�&��� 
�#"%��% 
K
iD  #�%�������� #����+��� � $�%#%*��� !�����; 
`

i� � 8—26 !0. 0 !��; ��+*� ����%���+, ��� 
#�#�%��% K

iD  $�+ �%*�����) 07�� '��*�%, ���������(��� !������������� #���G���� *%�+��) 
������; "������� (9), #��+��+=B�)�+ � ������������) !"��������) �#����%), ���%G%�� ����-
�����(��� �%�#���G���� *%�+��) "������+���) ��'��%��; �*��%�"�; �����"�, �.�. 
 !��# !��#.ij il j lh h I I� � � � �  (11) 

	%��" �'�%*�", ������#����( *%�+��) ������;, #��+��+=B�)�+ � ������������) �#����%), 
'�$�� %�%������% �����"� ������;, #��+��+=B�)�+ � �F� �#����%) "������ (�". ���. 2, �, R1). 

0 �� G� ���"+ #�� ��#���%������ !�����; ��+*� ��$��(��) ������; "�������, �#��$����-
��) �* ���������#����%�(��) $%���), � !�����+"� ������;, #��������) �% ������ ��%�����-
)�"�������� �%����% � #��'��G���� 
��%—`�"%, ���')�$�"� ������%�( #�#�%��� 
�#"%��% 
(�". ������<���� (7)). 

0 �%���+B�; �%'��� #�#�%��% 
�#"%��% K
iD  �>����%�%�( ��������; �"�B���+, ������= 

���')�$�"� ������, ���'� ���"�����( "%���"�"� A � !��#���"���%�(��) � ������������) 
!"��������) OK�-�#����%) �*��%�"�) ���$�����; (�". ���. 2). ���������� *�%����+ #�#�%��� 
(�". �%'�. 1) "���� �%��"%����%�(�+ �%� ���$��� *�%����� !������������; #�#�%��� K

iD
 �, ����-
���% ������; '�$�� *%�����( �� ��'�%����� �'"����-������+>������� #����>�%�% [ 23—25 ]. 

����������� � �%��"%����%�"�) ���������(��) �%$��%�%) � "������%) ��!����%������) 
%��"�� �������$%, % �%�G� �%����� �% %��"%) �������$%, �)�$+B�) � ����%� �%$��%���, ���#%-
�����; !���������; #�������� '�$�� #��+��+�(�+ � � ��������� �%��"%����%�"�) !"������-
��) OK�-�#������. 

0 �%'�. 4 #��%*%�� !������������� #���G���+ 1s-�������) ������; %��"�� �������$%, 
�)�$+B�) � ����%� "�������, #��������� � ��*��(�%�� ��%�����-)�"������) �%������. 0 ���-
�%� �%$��%��� ������ �%������) ��, % �%�G� ���'���) O1s-������; �������$% �%�B�#���� 
�*-*% �%����+ �#��-�#������� �*%�"�$�;����+. 

������������� #���)�$� "�G$� �$��!���������"� �����+"� #�$���+=��+ $�#��(��" 
#�%���%" ��'��%. ��#��(��; "%������; !��"��� #���)�$%, � ������; �%�+$� � ����$��%���;  
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�%��(= �(r) �)�$�� � �#����%+ �%��( �(s), �#��$��+���+ ������<����"  
 1 �� 1 ��( ) ( ) ( ) ( ) .s r s sr r r d s s d� � � � � � �� �* * *�  (12) 

�%������; !��"��� #���)�$% '�$�� �����%�(�+ �� ���+ #�� #���)�$� !��������� "�G$� 
�����+��+"� � �$��%����" �#���". 

��� #��������� "�$��(��) �#������ (�". ���. 2, �) ������������( #���)�$�� � ���������-
��=B�) ������; #��$��%��+=��+ � ��$� ������%�(��) ����;, #���G���� ������) ������������� 
!������ �����+, % �����% #��#��>���%�(�% ���%$� 2p-�� �������$% � �����������=B�= ��.  

�����"� ������; '�$�� #��+��+�(�+ � !��#���"���%�(��" �#����� � ��$� ��#��#�*�>�� 
�#������, �'����������) #���)�$%"� !��������� � �- ��� �-�#��%"� � ���)��) *%�+��) ����-
��; �% ���'���; 1s-������( � !���������; �%�%����;, �'�%*�=B�;�+ #���� �$%����+ !�������% 
� �����������=B�" �#���". ���$��%���(��, !��#���"���%�(��� OK�-�#�����, �*��%�"��  
� �%���+B�; �%'���, +��+=��+ ��#��#�*�>��; �#������, �'����������) #���)�$%"� !��������� 
"�G$� �����"%"� �- � �-������;. 

	%��" �'�%*�", �%����� � �����"� ���#%������� !�������% $��G�� #����$��( � �<�����= 
OK�-�#������ #�� #���)�$� �� $�%"%������; "������� � #%�%"%������; �*-*% "��(��#������� 
�%�B�#����+ ������;. 
%� ��$�� �* ��#���%�����+ �#������, #��%*%���) �% ���. 2, �, ��"����-
��� �*"�����+ � �#����%) �%$��%�% � �����������=B�; $�%"%������; "������� "�G�� �%-
'�=$%�( � !��#���"���%�(��) �#����%) (�". ���. 2, �, R1 � D1). 

�*������� � �%���+B�; �%'��� #���*��$��� 3-�"�$%*����% R2 � D2 �"�=� � ����" ����%�� 
$�% ��!����%������) %��"% �������$% (�". ���. 1). 0 ����%� �%$��%�% R2 �$�� �* !��) %��"�� 
�)�$�� � ����%� ���������(���� &�%�"���% , ����B��� ���#%�����; !�������. 0 �� G� 
���"+ � �%$��%�� R2 �"����+ ��������; %��" �������$%, �% ������", ����%��� �%����%", �#�-
���%+ #�������( '��*�% � ���=. 

0 $�%"%������; "������� D2 %��" �������$% ��$������%"����; ���##� ��+*%� ��#����$-
������� � %��"�" ��$���$%. 0 "������� �%�G� #����������� ��������; �������$. 
%� ��$�� �* 
�%'�. 2 � 3, #�� #���)�$� �� $�%"%������; "������� D2 � #%�%"%������; R2 !�����+ ���)��; 
*%�+��; �� #�%�������� �� �*"��+���+. �$�%�� � �%$��%�� R2 � !��; �� ��#����$������� 
#�����%�� ��, �% ������; �%)�$���+ �-!�������. 

	������������ �%����� !���������; ��������� �����������=B�) ���$�����; #��%*��%=�, 
��� � �%��"%����%�"�) "������%) ���'���� O1s-������ �������$% ���������(��;, ��$������-
%"����; � ��������; ���##, ����$����� �%*����+ � *%�+$���" �����+���, '�$�� �%*���%�(�+  
� #� !�����+" (�". �%'�. 4). 

	%�, � ����%� �%$��%�% R2 !������������� #���G���+ O1s�-������; $�+ ��������; (NO)  
� ���������(��; (NO•) ���## �%*���%=��+ �% �������� 0,6 !0 (�". �%'�. 4). 0 ����%� O1s�-����-
��; �����������=B�� �%*����� '�$�� 0,3 !0. 	%��" �'�%*�", ��*��(����=B�; ������������;  
 

OK�-�#���� #%�%"%������; "������� R2 (�". ���. 2, �, R2) 
'�$�� +��+�(�+ ��#��#�*�>��; OK� (07��-1s�) � OK� 
(07��-1s�) ���������(��; � ��������; ���##, �"�B����) 
���������(�� $��� $���% �% �������� 0,6 � 0,3 !0 ���������-
����� (�". ���. 6). 

0 ����%� $�%"%������; "������� D2 !������������� #�-
��G���� O1s-������; $�+ ��$������%"������ � ���������� 
&�%�"����� �%*���%=��+ �% �������� 1,6 !0. ������������-
��, OK�-�#����� $�%"%������; "������� '�$�� +��+�(�+ ��-
#��#�*�>��; OK�-�#������ %��"�� �������$%, �"�B����) 
���������(�� $��� $���% �% �����������=B�= �������� 
(�". ���. 6).  
 

���. 6. ����+*�% �#������ $�+ �%$��%�% R2 
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�%��"�����% ��*"�G����( #��"�����+ "���$�� ������������; !"��������; �#��������-
#�� $�+ �*�����+ ���'�������; !����������� �������+ ���'�$��) ��%'��(��) ���������(��) 
�%$��%���. 

0#����� #��%*%�� ������������� !"��������� OK�-�#�����, $%=B�� ��&��"%>�= � )%-
�%����� !���������) �*%�"�$�;����; %��"�� �������$% ���������(��; � ��������; ���##, 
�)�$+B�) � ����%� ��%'��(��) ���������(��) �%$��%��� �% ������ #���*��$��) 3-�"�$%-
*����%. 

�% ������ ���"������� �%��"������+ ������������) !"��������) OK�-�#������ �������-
$%, ��������!���������) O1s-�#������, �F, % �%�G� ��%�����-)�"������) �%������ #������� 
$%���� � �������� 07�� ���'�$��) ���������(��) �%$��%��� � �) $�%"%������) %�%�����  
� <�����" !������������" ������%��. 

���%*%��, ��� ���)��� *%�+��� �� � ���������(��) �%$��%�%) �% ������ #���*��$��)  
3-�"�$%*����% #�������� � �������" �* 2p-�� �������$% � %*��% ���������(��; ���##�. ��� 
!��" �% %��"� �������$% ���������(��; ���##� ���%��*��%� *�%�����(��; ����>%���(��; *%-
�+$ (–0,41 e), � �� ���"+ �%� �% %��"� %*��% ���������(���� &�%�"���% ����>%���(��; *%�+$ 
��*�%�����(��; (–0,01 e). ��+ %��"�� �������$% � %*��% ��������; ���##� �%'�=$%���+ %�%��-
������ �%�#��$������ !���������; #�������� (–0,53 e � –0,06 e ��������������). 

�#����%+ #�������( � ���������(��) �%$��%�%) ���%��*��%�% � �'�%��� "������+����� 

&�%�"���%  � '��*�% �% %��"%) �������$% � %*��% (0,51 e � 0,46 e ��������������), ���$% 

�%� �% %��"%) �������$% � %*��% ��������; ���##� #�%�������� �%��% ���=. 
 
�%'��% ��#�����% #�� #�$$��G�� ��%��% �����;����� &��$% &��$%"���%�(��) �����$��%-

��; K 14-02-31828 "��_%. 
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