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��� ��������������� ���� �������! N-�����"��������, �����#�$�% �� 1 �� 16 �����! 
&������� ! &���!��������� ��������, "������!���' ��(&�)���' ��*�"��������% �!��-
��!�-%��������% �������! �������������% "��������!, "����+ *������, "��/���)�'% 
(�����! �����!, ��"��)�'% �������!, *������ �������'% �����&����'% ��0�����+  
! �����% ������ !�(�&$���+ �������—3����� !������ "������ ! "��0��#���� MP2/6-
31G(d,p). ������!���' ��(����� ! *���������� �������� ��(>�% � !'�>�% ��������!.  
 
� � $ % � � & �  " � � � ': ��*�"��������� �����' �������, N-�����"�������+, �"����-
(�/�� ���������, ���?����/��, "����� *������, "��/���)�'� (����' �����!, ��"��)�'� 
������', �������'� ��0�����. 

 
A "�������� ���' ���� ��(����'% �(�������#�$�% ������/���������% �������! (�����-

�����(����, �����"�������� � ��.) >����� ������&B��� ! ������!� ����'% #�������+ � "���-
���!��B� �������, "��#�� !����, ��� *??����!�'� �����&��� ����/����'� ����' ��� ��(���-
�'% %��������% "��/����! [ 1—4 ]. 	�� �� �����, ���&��&�� *��% ���������+ �� ���������� 
"���� � �������������� �%��������(�!��� � "������!���� ! �������&��. ����� ����+ "�����-
��� ���0���� "���� �������!��� ���&��&�� N-�����"���(!���'% � ��(>��� &���!�������'�� 
���������� ! �����&�� (�����-, *���-, "��"��-, 0&���-) [ 5—7 ], "�� *��� �"&0����!���'� ��-
(&�)���' �!����!�-%��������% �������! ��������������' � ����� ��&��� ��"����!��', ��� 
��� "��&���' ��(�'�� ��������. C������� "����+ *������ � "��/���)�'% �����'% (�����!  
! ������� N-�����"��������, "��&����'� ! ��(&�)���� �"����(�/�� ��������� ������� 
MP2/6-31G(d)//RHF/6-31G(d) � ��"��)(�!����� "����������� "����� GAMESS-US, "������!-
���' ! ��0��� [ 5 ]. ���&��&��, �����( (�����������+ ���&���)�'% ��0�����+ � (����' �����!  
! �����&�� %������ � 0������ N-*���"�������� ! ��(�!�+ � #����+ ?�(�% �������!��' ! ���-
��% ������ ?&��/������ "�������� ������� B3LYP/6-31+G(d,p) [ 6 ]. ��� ����'% "�� �������! 
N-�����"�������� (����� �� �1 �� �6) � ������� %���� "��!����' �!����!�-%��������� ���-
���' �������������% "��������! ������� HF/6-31G(d) [ 7 ]. ���&��&�� "��������!'% ����+  
� !'�>��� &���!�������'�� ���������� ! �����&�� ���� �(&����. A ��0��� [ 8 ] "��!����� 
���"������� *��"���������)���, ! ��� ����� ������������?�������, �������!���� ���&��&�' 
N-0&���-, N-������- � N-�����"��������!'% ����+ � ������'�� ��������'�� �������� ���-
0�����!. ��� ���� �����"��������!'% ����+ �"&0����!��' �������'� ��(&�)���' "��&*�"�-
�������% �������! [ 9, 10 ]. ������� ����-�����'% "����/����! ��� �������'% "�!�����'% 
�(�����! ������� N-�������/��"�������� ��c������' (������� *������ ��"��#���� � �����-
���'% &���! [ 11 ]. ���������(���!���'� ����'� "� �"����(���!����+ ��������� � *������ 
!'�>�% N-�����"��������!'% �������! ! �������&�� "���������� ���&���!&B�. 3��&����� 
����% ����'% ����� 0' ���>����) !�(��#����� ��(�+�� � "��������� ����'% #�������+ �� 
                                                                 
©  Q���/����!�/ �.�., �����)���+ A.�., 2014  



������ �	��
	����� ����. 2014. 	. 55, T 2 231

����!� "��������!'% ����+, ��������!���� ���&��&�' ��#?�(�'% ����! "�!��%������-����!-
�'% !�$���!, �������!���� ��%���(�� �% 0������������� ��+��!��. 

A ������$�+ ��0��� � /��)B ���������������� �(&����� ���&��&�' ���������+ N-�����-
"�������� ! �����% ������ !�(�&$���� �������—3����� !������ "������ ! "��0��#���� 
MP2/6-31G(d,p) "��!����' �"����(�/�� ��������� � ������ ������������% ������ ����0�- 
��+ ��� ��������������� ���� �������! �0$�+ ?���&�' H(CH2)n—NC5H5+ (��� nPy+), ��� 
H(CH2)n — ����(!��!����'+ &���!�������'+ �������, �����#�$�+ �� 1 �� 16 �����! &������� 
(n = 1, 2, …, 16); Py — "������. ���� �������! ������� ��������������� ���� � �������'�� 
�������� ���B� ��(��� ���"����&�' "��!�����, "�� *��� �0����B� !'����+ ����������+ &�-
��+��!���)B, %���>�+ ����!�������)B, ��� !�#�� ��� ����'% #�������+, � ���������� ����� 
���&� 0'�) "��&���' �� ����!� ����&"���� �'�)� [ 12 ]. 

������� �
	���� 

������' !��% �(&����'% �(�����!���'% ���&��&� ! ����!��� ��������� ! !��&&�� "��!�-
���� � "���$)B "����������� ���"����� Firefly (PC GAMESS) !����� 7.1.G [ 13 ] ! �����% 
������ !�(�&$���� �������—3����� !������ "������ ! !�������-���$�"������ 0�(��� 6-31G, 
���>������� "�����(�/����'�� d-?&��/���� ��� ��!�������'% �����! � p-?&��/���� ��� 
�����! !������� ("��0��#����� MP2/6-31G(d,p)). ����!����!�� ��+����'% �������������% 
"��������! �����)���& �����&�& �� "�!��%����� "����/���)��+ *������ "���!��#���� ���-
����� ������ ������������% ����0���+ �� ��� #� !'��������)��� &��!�� � ���&���!��� ���-
�'% ������. A�(&���(�/�B ��(&�)����! �������! "��!����� � "���$)B "�������' Chemcraft 
[ 14 ]. 

��(��)��� � �� ��
�*����� 

�(!�����, ��� �(�������#�$�� ������', ���B$�� &���!�������'+ (���������), ���&� 
�&$���!�!��) ! !��� ��!��!����+ ����� ��(����'% ���?������!, ����� �����'% "���0����B� 
��0� "������)B ���������'� ?���' &���!��������+ /�"� (����������+ ("�����+ ������), ��0� 
���—	����-���?�����' [ 15, 16 ]. ��� ������� N-�������/��"�������� ������� ����-����-
�'% "����/����! ����� "���(��� [ 11 ], ��� ���0���� *������������ !'�����+ �!������ ���?��-
��/��, ! ������+ �!&�����'+ &��� ��#�& "�������)B "��������!��� ���)/� � ���?��������� 
��������� ����!����!&�� 71�, � !�� ����' &������� ! &���!��������� (���������� ��%������  
! 	����-���?����/�� (�!&�����'� &��' �—C—C—C ��!�' 180�). �� "������ �������  
N-0&���"�������� (4P&+) ���� �(&���� (�!�������) "����+ *������ �� (������� &��� !��$�-
��� "� �!�(� N—C����� (�!&�����'+ &��� d1), %��������(&B$��� "���#���� &���!��������+ 
/�"� (���������� "� ����>���B � "�������� "��������!��� ���)/�. 3�� *��� !�� �!&�����'� 
&��' d(�—C—C—C) ! �-0&���)��� �������� ��!�' 180�. �&����/�� �����! "��!����� �� 
���. 1. 3������ �&����/�� �����! ! �����)�'% �������!���'% ���&��&��% ���������� &��(��-
���& ��� ������� N-0&���"�������� (�����)��� ��&""� �����)��+ /�"� "�����&B$��� ����-
���� !����� �� ����� ����� !������� � ��������)�'� ������� ! ���/�!�+ �����)��+ ��&""� 
"���>���!&B$��� ��������). 

������ "����+ *������ "��!����� ��� �����)�'% ���&��&�, ���B$�% (������� �!&������-
�� &��� d1(�3—N4—C12—C15) ! �����!��� �� –180 �� +180� � >���� 15�. ��(&�)���' �������!  
 

!'�!��� ���/������'� ����� �� ���!�+ "�-
���/���)��+ *������ (33Z) ! �0����� ���% 
(������+ �!&�������� &��� d1: +87, 180 � –88� 
(272�), ��� ����!����!&�� �!&� ���>����-����-
�����'� ?����� (GT-?���') � "�����+ ����- 
 

���. 1. �&����/�� �����! ! �������% "��������  
   (HPy+), N-�����-(1Py+) � N-0&���"�������� (4Py+) 
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���. 2. 
��?����/�� �������! N-�����- 
                             "�������� 

 
������+ ?���� (��-?����) �������!  
N-�����"��������. A ��&��� "�����+ 
��-?���' !�� &�������'� ����' (����-
������ ��%������ ! "�������� "�����-
���!��� ���)/� � ! 	����-���?����/�� 
"� !��� &������-&�������'� �!�(��, 
����� �!&�����'� &��' d1, d2(N4—

C13—C15—C18) � d(�—C—C—C) ! (���������� ��!�' 180� (���. 2). A ��&��� GT-?���' &�-
��!�������'+ (���������) ��%������ ! ���>����+ ���?����/�� "� ����>���B � "�������� 
"��������!��� ���)/� (�!&�����'+ &��� d1 ��!�� +87 ��� –88�) � ! 	����-���?����/�� "� 
!��� �����)�'� &������-&�������'� �!�(�� (�!&�����'� &��' d2 � d(�—C—C—C) ��!�' 
180�). 

3����� �"����(�/�� ��������� � ������' ������ ������������% ����0���+ ����������-
����� ���� �������! N-�����"�������� ! &��(���'% ���/������'% �����% "���(���, ��� ���)�� 
GT-?���' �������! ����!����!&B� �����)���& �����&�& �� 33Z. A ��&��� "�����+ ������-
����+ ��-?���' ������� ���� ������ ������� ����0���+, �( ���� ����&��, ��� *�� ?���� ��-
�����! �!������ "���%���'� ���������� !��$���� ���������)�� �!�(� N4—C12. C������� ��-
�������)��+ *������ ��(����'% ���?����/����'% ��������+ ������� N-0&���"�������� "��-
!����' ! ��0�. 1. Q��)�� !��$���� �����!���� 9,14 ��#/���). ����� ! ������$�+ ��0��� !�� 
����'� "��!����' ��� GT-?��� �������! N-�����"�������� � �������)�'�� (��������� 
"����+ *������ (�!&�����'+ &��� d1 = –88�). �"����(���!���'� �������������� "�������' 
�������!���'% ���&��&� "������!���' ! ��0�. 2. 

���(����), ��� "�����+ "��������!'+ /��� ��%������ �!�� �������������� "�������' !� 
!��% �������!���'% ���&��&��% ��(�!����� �� ������� � ����' &���!���������� (���������� 
& ����� �(��� �������. A &���!��������� �������� ��0��)>�� ��(����� ! !�������% ��#`����-
�'% ���������+ � !������'% &���! ��0�B��B��� ���)�� ��� ��(>�% ��������! �������! nPy+ 
(n = 1—4). A ��&��� !'�>�% ��������! N-�����"��������, �����#�$�% (���������� �� C5H11 
�� C16H33, ��#`�����'� ���������� � !������'� &��' ����B��� "���������� ���(����'�� 
(��. ��0�. 2). 

3��/���)�'� �����'� (����' ! �������% nPy+, "��&����'� �( �����(� (�����������+ "� 
��������&, "������!���' ! ��0�. 3. 3���#����)�'+ (���� ! �������!���'% ���&��&��% ����-
��(�!�� �� !��% !�������'% � �� ��	�-�����% &������� �3, �5 "��������!��� /����. �����-
���)�'+ "���#����)�'+ (���� ���B� ������������� ����' !������� (�� 0,211 �� 0,221 ��. ��.) 
� ����' !������� 0��#�+>�+ � �(��& �-��������!�+ ��&""' &���!���������� (���������� (�� 
0,179 �� 0,185 ��. ��.). ����/����)�'+ (���� ���"������� �� �(��� � !��% &�������'% �����%, 
����� �3, �5, "����� ��������)�'+ ����/����)�'+ (���� ���B� ����' �(��� N4 (�� –0,414 ��  
 

–0,428 ��. ��.) � &������� C� ���/�!�+ ��-
���)��+ ��&""' &���!���������� (���������� 
(�� –0,332 �� –0,350 ��. ��.). A �������%  
N-�����"�������� 1�&+ � ��(���$������ "�-
������� HPy+ !������' (�����! �� �����% 
�(��� � !������� ������)�� !'>�, ��� & ��&-
��% ��������!. ���0���� �&!��!����)�'��  
� !�����B ���&��&�' &���!���������� (����-
������ ! �������% N-�����"�������� �!��B�-
�� (����' ���/�!'% �����! &������� C�  
� !������� H� �����)��+ ��&""' (��. ��0�. 3). 
	��, !������� "���#����)���� (����� �� �����  
 

 

	 � 0 � � / �  1  

�	����	����� ������� !��� ��	����  
N-��	��
�������� � ���������	� �	 ���"����  

����������� ���� d1(�3—N4—�12—�15)  
��� �
	������������# � 
�����$����  

MP2/6-31G(d,p) �	���	�� 

�!&�����'+ &��� d1, ����. 
3������� 

0 87 180 –88 (272) 

E���, ��#/���) 9,14 0,0074 9,14 0 

��?����/�� TT GT TT GT 
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	 � 0 � � / �  2  

��$%������� ����	����� (r, Å) � ���� (&, ����.) � ��	����# N-�����
�������� nPy+  
(���������� ���� d1 = –88�, dn–1 = 180�; 
�����$���� MP2/6-31G(d,p)) 

3������� 
(����') HPy 1Py+ 2Py+ 3Py+ 4Py+ 5Py+ 6Py+ nPy+ 

(n = 7—16) 

3��������!'+ /���: rCC(2—3) = rCC(5—6) = 1,387,  rCH = 1,080,  rCH(1—7) = 1,081,  rCC(1—2) = rCC(1—6) 
rNC 1,351 1,354 1,354 1,354 1,354 1,354 1,354 1,354 
rCC(1—2) 1,397 1,395 1,395 1,395 1,395 1,395 1,395 1,395 
ACNC(3,4,5) 123,8 121,4 121,4 121,4 121,4 121,4 121,4 121,4 
ACCN(2,3,4) 118,8 120,2 120,2 120,2 120,2 120,2 120,2 120,2 
ACCC(1,2,3) 119,4 119,6 119,6 119,6 119,6 119,6 119,6 119,6 
ACCC(2,1,6) 119,8 119,0 119,0 119,1 119,0 119,0 119,0 119,0 
ACCH(1,2,8) 121,4 121,5 121,5 121,5 121,5 121,5 121,5 121,5 
ACCH(6,5,10) 124,4 123,4 123,4 123,4 123,5 123,5 123,5 123,4 
ACCH(2,1,7) 120,1 120,5 120,5 120,5 120,5 120,5 120,5 120,5 
ANCH(4,3,9) 116,9 116,5 116,4 116,3 116,3 116,3 116,3 116,3 

����!�������'+ (���������) H(�H2)n—: 
A�NC(3,4,12) = 119,2,  ANCC(4,12,15) = 110,7—111,0,  A�CC(12,15,18) = 110,8—111,3,  A�CC(15,18,21) = 111,8—112,2, 

A�CC(18,21,24) = 112,3—112,8,  A�CC(���/�!'�) = 111,2—111,5,  A�CC(��&���) = 112,5—113,4,  
AHCC(13,12,15) = 111,8—112,2,  AHCC(���/�!'�) = 109,0—111,2,  AHCC(��&���) = 109,1—109,9 

rNC(4—12) 1,017 
(rNH) 

1,483 1,492 1490 1,490 1,491 1,491 1,491 

rCC(12—15) — — 1,519 1,523 1,522 1,522 1,522 1,522 
rCC(15—18) — — — 1,526 1,528 1,528 1,528 1,528 
rCC(18—21) — — — — 1,525 1,527 1,527 1,527 
rCC (���/) — 1,483 1,519 1,526 1,525 1,524 1,524 1,524—1,525
rCC (��) — — — — — — 1,526 1,526 
rCH(12—13) — 1,084 1,087 1,089 1,089 1,089 1,089 1,089 
rCH(15—16) — — 1,088 1,092 1,093 1,093 1,093 1,093 
rCH(18—19) — — — 1,089 1,092 1,094 1,094 1,094 
rCH(21—22) — — — — 1,089 1,093 1,094 1,094 
rCH(��3—) — 1,086 1,088 1,087—1,089 1,088—1,089 1,088—1,089 1,088—1,090 1,089—1,090
AHCH(13,12,14) — 110,5 108,2 108,2 108,2 108,2 108,3 108,2 
AHCH(16,15,17) — — 109,0 107,2 107,2 107,2 107,2 107,2 
AHCH(��3—) —  109,6, 

110,5
108,3 108,0,  108,4 108,0,  108,2 108,0,  107,9 108,0,  107,9 107,8—107,9

AHCH (��) — — — — 106,8 106,6—106,7 106,5—106,8 106,3—106,8
 
H� (������ "����� � &!��������� ����' /�"� (����������, � & !'�>�% ��������! *��� (���� 
"���������� ! 2 ��(� ���)>�, ��� ! ��&��� N-�����"��������. A ���& ��(>�% ��������! nPy+ 
(n = 1—4) &!�������� ����' &���!��������+ /�"� (���������� ���('!�����, ! ����!���, �� 
���"��������� (����� �� �����% �(��� � !������� "��������!��� ���)/�, � ���#� �� 0��#�+-
>�% � ��� �!&% ��������!'% ��&""�% �����)���� ��������. ��0�B����'+ ���� %������� ���-
"��������� (�����! ! /���� ���������� ����'� ��0��' [ 6 ], "��&����'� ��� �������  
N-*���"�������� ! ��(�!�+ ?�(� "&��� �����(� (�����������+ ���&���)�'% "������! �!�(�+ 
(NBO) ! �����% ������ ?&��/������ "�������� ������� B3LYP/6-31+G(d,p), � ���#� ����) 
0��(�� � �������&��'� ����'� ��� ������� N-�����"��������, "��&����'� ! "��0��#���� 
MP2/6-31G(d)//RHF/6-31G(d) � ��"��)(�!����� "����������� "����� GAMESS-US [ 5 ]. A���-
���� ��"��)���� ������� � ���)�� �������� ! ������&���� �������������� ���& �������!  
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	 � 0 � � / �  3  

'��(������ �	����� ������ ��	����� N-�����
�������� nPy+ 
� ���������  
(���������� ���� d1 = –88�, dn–1 = 180�; 
�����$���� MP2/6-31G(d,p)) 

3��/���)�'+ �����'+ (����, ��. ��. 
���� 

HPy+ 1Py+ 2Py+ 3Py+ 4Py+ 5Py+ 6Py+ nPy+ (n = 7—16) 

N4 –0,488 –0,428 –0,414 –0,419 –0,419 –0,419 –0,419 –0,419 
C1 –0,060 –0,064 –0,067 –0,067 –0,068 –0,068 –0,068 –0,068 
C2, C6 –0,130 –0,134 –0,134 –0,134 –0,134 –0,134 –0,134 –0,134 
C3, C5   0,145   0,144   0,142   0,142   0,142   0,142   0,142   0,142 
C12 — –0,218 –0,125 –0,113 –0,119 –0,119 –0,119 –0,119 
C15 — — –0,346 –0,223 –0,215 –0,219 –0,219 –0,219 
C18 — — — –0,350 –0,223 –0,215 –0,220 –(0,219—0,220) 
C� (CH3—) — –0,218 –0,346 –0,350 –0,340 –0,339 –0,337 –(0,332—0,335) 
H7   0,221   0,216   0,214   0,213   0,212   0,212 0,212   0,211 
H8, H11   0,226   0,220   0,217   0,217   0,216   0,216 0,216   0,215 
H9, H10   0,237   0,221   0,217   0,216   0,216   0,216 0,216   0,216 
H12   0,371 — — — — — — — 
H13, H14 —    0,210,  

  0,192 
  0,185   0,180   0,180    0,179, 

  0,180 
   0,179,  
  0,180 

  0,179 

H16, H17 — —   0,151   0,142   0,137   0,138   0,138 0,137—0,138 
H19, H20 — — —   0,137   0,129   0,125   0,126   0,125 
H� (CH3—) —    0,210,  

  0,192 
   0,180, 
  0,151 

   0,160, 
  0,137 

   0,146, 
  0,126 

   0,136, 
  0,121 

   0,130,  
  0,116 

 0,112—0,125,
0,109—0,115 

 
	 � 0 � � / �  4  

)�
����� �����	 (�), 
����� ������� (Etot), ������� �����"��# ����	���� (!AC��, !����)  
��	����� N-�����
�������� (
�����$���� MP2/6-31G(d,p)) 


����� �, D –Etot, ��. ��. –!AC��, *A –!����, *A 
����� �, D –Etot, ��. ��. –!AC��, *A –!����, *A

HPy+ 5,03 247,895552 15,10 3,10   9Py+ 11,80 600,547636 13,70 2,57 
1Py+ 5,76 287,080449 14,82 2,82 10Py+ 13,34 639,729758 13,43 2,56 
2Py+ 13,82 326,269560 14,71 2,70 11Py+ 15,82 678,911867 13,20 2,56 
3Py+ 13,27 365,453298 14,65 2,64 12Py+ 14,42 718,093966 13,00 2,56 
4Py+ 12,87 404,636142 14,62 2,61 13Py+ 3,67 757,276059 12,83 2,56 
5Py+ 12,56 443,818731 14,60 2,59 14Py+ 3,65 796,458148 12,68 2,56 
6Py+ 12,31 483,001072 14,59 2,58 15Py+ 3,56 835,640233 12,55 2,56 
7Py+ 12,11 522,183313 14,39 2,57 16Py+ 3,55 874,822317 12,43 2,56 
8Py+ 11,94 561,365493 14,02 2,57      

 
(��0�. 4). ���0���� "�����'�� (� = 13—16 D) �!��B��� ������' 2Py+, 3Py+, 10Py+, 11Py+, 
12Py+. �������� "�����' ������' � !'�>��� &���!�������'�� ���������� �� �13H27- �� 
�16H33-, � ���#� N-�����"�������+ � ��(���$���'+ ������ "�������� HPy+. 

Z������������� %������������� �������!���'% ���&��&� "������!���' ! ��0�. 4. Z������ 
� �����! �������'% �����&����'% ��0�����+ (!'�>�+ (�����+ AC�� � ��(>�+ �!�0����+ 
����) ���B� 0��)>�� (������� ��� �/���� ����/�����+ �"���0�����, ��� ��#�����&�����-
�� !(������+��!�� � ?�(������% �!�+��! !�$���!. 	��, �(!�����, ��� *������%��������� &�-
��+��!���) ����'% #�������+ !� ������ �"���������� &���+��!���)B ������������� ������� 
� !�������!����B � %���>� ��������&�� � *������+ ���� ������� [ 17 ]. 
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���. 3. C�!�������) *������������+ $��� �� �������! nPy+  
       �� ����� n �����! &������� ! (���������� & ����� �(��� 

 
3��&����'� ���� ��(&�)���' "���('!�B�, ��� "�� 

"���%��� �� ��(>�% � !'�>�� ��������� �������! nPy+ 
�������� %������� (�!�������� ��0����)��+ *������ 
�������'% �� �� ����' &���!��������+ /�"� (������-
����. A ���& ��(>�% ��������! (n = 1—6) *������ 
AC�� � ���� !�(�����B� �������!� � &!��������� 
����' &���!���������� ��������. �� & !'�>�% ��������! �������! (n = 7—16) *������ ���� 
"�������� (�!����) �� ����' /�"� (���������� � �����!���� "������� 2,6 *A, ! �� !���� ��� 
*������ AC�� (������ !�(������� � ��#��+ ��"�������)��+ ��������!�+ ��&""�+ ! &���!���-
������ �������� (��. ��0�. 4). A ��(&�)���� !������� *������������+ $��� �� ���('!����� "�-
�������+ & ��(>�% ��������! � (������ &���)>����� ! ���& �������! � !'�>��� ���������� 
(���. 3). 

��������� �����&����'% ��0�����+ �������! nPy+ %��������(&���� ��"��!����'� "���-
���!������ & ��&""' �1. ��(�!����� �� ����' &���!��������+ /�"� (���������� & ����� �(��� 
!� !��% �������!���'% ���� �������% ����!��+ !���� ! �����! ���� !����� p-��0����� ���-
��! �(��� � &������� "��������!��� /����, s-��0����� �����! !������� H13, H14 0��#�+>�+ 
�-��������!�+ ��&""' � p-��0����) �-&������� �15 ! ��&��� �������! nPy+ "�� n = 2—16.  
��"����!, �����! AC�� ��(����� ��� ��(>�% � !'�>�% ��������!. ���&��&�� AC�� ��(>�% 
��������! ���� nPy+ (n = 1—6) �?������!���, ���!�'� �0��(��, p-��0������� &�������'% ���-
��! �2, �3, �5, �6 "��������!��� /����, ! �� !���� ��� & !'�>�% ��������! (n = 7—16) ��-
��!��+ !���� ! ���&��&�& AC�� !����� �� "��������!'+ /���, � &���!�������'+ (���������) 
(� ���� p-��0�����+ �����! &������� ��������!'% ��&"", ���������� ��������'% �� ����� �(�-
��, � s-��0����) ����� !������� H� ���/�!�+ �����)��+ ��&""' (���. 4).  

	���� �0��(��, "�� �"���������� ����� &�������'% �����! ! (���������� & ����� �(���  
! �������% N-�����"�������� *��������������'+ /���� "�����$����� �� "��������!��� /��-
�� �� ����/ &���!��������+ /�"� (����������, ��� &���)>��� !������& *������������+ $���  
� ��#�� "��!����) � &!�������B ����/�����+ �"���0�����, � ���#� !����) �� "��/���' ��#-
�����&������� !(������+��!�� ���������!���'% �������!. 

������ 

A ������ "��0��#���� MP2/6-31G(d,p) ��� 16 ��������! �������! N-�����"�������� 
nPy+ (n = 1—16) ! &���+��!�� ���?����/������ ��������� ���������' �������������� � *���-
���������� "�������', "��/���)�'� �����'� (����' "� ��������&, ��"��)�'� ������', ���-  
 

 
 

���. 4. �(�"�!��%����� AC�� �������! N-�����"�������� nPy+ 
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���' ������������% ����0���+. ������!����, ��� �������������� "�������' "��������!��� 
/���� �� (�!���� �� ����' &���!���������� �������� & ����� �(���, �� & ��(>�% ��������! 
�������! (n = 1—4) ��0�B��B��� ��0��)>�� ��(����� ! !�������% ��#`�����'% ���������+  
� &���! ! &���!��������+ /�"� (����������. 3���#����)�'+ (���� ! �������!���'% ���&��&-
��% ������(�!�� �� !��% !�������'% �����% � �!&% ��	�-�����% &������� "��������!��� /��-
��. ����/����)�'+ (���� ���"������� �� �����)�'% &�������'% �����% � ����� �(���. ���0�-
��� �&!��!����)�'�� � !�����B ���&��&�' &���!���������� (���������� �!��B��� (����' 
�����! ���/�!�+ �����)��+ ��&""'. 3���(���, ��� "�� "���%��� �� ��(>�% � !'�>�� ������-
��� �������!���'% �������! �������� ���&��&�� AC�� � %������� (�!�������� ��0����)��+ 
*������ �� ����' &���!��������+ /�"� (����������. � !'�>�% ��������! *������ ���� �� 
(�!���� �� ����' /�"� (���������� � �����!���� 2,6 *A. A������� *������������+ $��� "����-
���� & ��(>�% ��������! N-�����"�������� � (������ &���)>����� ! ���& �������! � !'�>�-
�� &���!�������'�� (������������. 

 
��0��� !'"������ "�� "�����#�� ������ j^3 	��&��'� � ��&���-"������������� ����' 

����!�/�����+ ������	 �� 2009—2013 ���' (�����>���� T 14.A37.21.0653).  
�!���' !'��#�B� 0�����������) ����&������ ��0�������� �����&�����+ �"��������"�� 

���������� ?��&�)���� �p� ��. �.A. ��������!� ������& %��������% ��&� "��?�����& 
�.�. p��&��!& � ��������& %��������% ��&� ��/���& A.�. Q����!& (� /���'� ����&�)��/�� "� 
��"��)(�!���B "����������� ���"����� Firefly (PC GAMESS). 
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