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������� ���������� ���������!� "!����#�� B3LYP $ ��%�#� 6-31G++(d,p) $&"�!���� 
�$����$�-'���*�#��� ����!���$���� #�������& ���������$������ �$�����-���� ����!-
�!�����, ������$ � ��!�� ���"�&' �##������$ ����!�!����� $ $����� ��#�$���. /���%�-
��, *�� �##������0 �������#!��& "���#'���� %� #*�� �������$���0 $�������&' #$0%�7 
��8�� ������������#!;�&�� ���""���$���� ����!�!����� # �*�#���� ��!���! $��&. 
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������	� 

�������#!��& 0$!0?�#0 ��%������&�� $�A�#�$���, ����'����&�� �!0 "�!�������7 
8�%����0��!;��#�� *�!�$���. F����� #�������& ��#�$���$ �������#!�� $ H������ ���"�%��� 
�����������7 "�%$�!�� �!��8� �##!���$��; � ���#��$���� ����!���$��; �������&� ���!���-
*�#��� � ��'��!���*�#��� "����##&. �#"�!;%���&7 $ �����7 ������ ����!�!���� (�-�����-�-
����!"��"����$�0 ��#!���) ����� $ #$��� #�#��$� �������*�#��7 ������! � �$� ���������!;-
�&� ���""& —NH2 � —��OH, ��#"�!�8���&� ����� ����%��, *�� ��8�� $&��!��; ��������-
��? � �������!;��? #�������& $ ��!���!�, �.�. �� "� #$��7 "������ 0$!0��#0 ��"�!0��&�  
� ����!;�&�. M !��������� �"�#&$���#0 ���������0 �������#!�� $ $���&' ��#�$���' � ����-
%�$���� ������$ �������&�� �% ��', "�$������ $ #��������&' #�#����', �##!���$���&� ��%-
!�*�&�� ��������, $ ��� *�#!� � ���";?����&� ����!���$����� [ 1—11 ]. �!0 ����!�!����� 
�%$�#��� ����!!�����%�$���� $ $���&' ��#�$���' — �������$���� �#��7*�$&' �##������$ 
"�#!� �����*�#��7 ������������ ����!!�����%�$���0 [ 12—14 ], � ���8� �##������0 $ ��%� 
#�������$ � ������� %� #*�� ������������ $%������7#�$�0 �������*�#��' ������!�$ �����-
��#!��& ��8�� #���7 � �������7 #������?A�7 ��%& [ 15—17 ].  

������ �� #�A�#�$��� *������ "���#��$!���0 � #�������� ��%��$!���&' ��#�$���$, #�#��$� 
� #�������� �##������$ $ �����������$���&' ��#�$���' ����!�!�����, "�Q���� ��!; �����7 
�����& — �#����$��; %����������#�� �������$���0 �����-��!���!0��&' #������� $ $���&' 
��#�$���' ����!�!�����. 


����	�� ��
#$�������� %�#��	
���� 

�!0 �"����%���� #�������& ���������$������ �$�����-���� ����!�!����� � ��"�!0���7 
����� �������#!��& "�#��"���� ����$!0!� "� ����7 ��!���!� $��& � ������#�!;��7 � �����-
���""�� �� "�!���� %�"�!����0 �������&' ���!�*��. �!0 �##!���$���0 #�������& ������$  
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���. 1. ��7���!;��0 ��!���!� ����!�!����� 

 
� ��!�� #!�8�&' �##������$ �������#!��& ���������-
$���&� �$�����-���& ����!�!����� ��#"�!���!� ��%!�*-
�&� ����%�� ����#���!;�� ���� ����� �!0 $�%��8��#�� 
���!�%���� #$0%�7 ��� "� �����������#�!;�&� ���""�-
��$���, ��� � "� ����$&� ������!��. M#� �������&� 
#�������& �&!� "�����!�%���$��& � �% ��' $&����& ��-
!�� Q�������*�#�� $&����&�. /�#������&� #�������& �"-
����%���$�!�#; # �#"�!;%�$����� "�������& Gaussian 03 
������� ���������� ���������!� "!����#�� B3LYP  
$ ��%�#� 6-31G++(d,p) [ 6, 18 ].  

�&'(���	� ��)'�$����� 

�"����%���$����0 #�������� ��!���!& ����!�!����� "���#��$!��� �� ��#. 1. �!0 ������ 
$�%��8��#�� ��#"�!�8���0 ����!�!����� $ ��%!�*�&' #�"����!���!0��&' #�#����' ����'�-
���� %����� ��������*�#��' '��������#��� Q��7 �������#!��&. ��� ����� ��!���7�&7 $��. 
���!, ����%�$���&7 �-, �-������� ��!����� � ������ ��!����� ���%�!;���� ��!;��, #�#��$!0�� 
114,73�. �!��� ����������7 *�#�� �� �-����� ��!����� �� ���7���� ����� $������� (1) ���-
%�!;���� ��!;�� ��$�� 5,42 Å. ������; ��%��� �������!;��7 ���""���$�� ��8��, %��0 ��#-
#��0��� �� ����� $������� (2) ������#�!;��7 ���""& �� ����� $������� (3) ��������""&, ��-
����� #�#��$!0�� 4,56 Å, � ���8� �#"�!;%�0 ���#���!;�� ���!���&� ���� �� ����� �-���� ��!�-
���� � ���� ��#!����� (4) ������#�!;��7 ���""&, ��##��0��� ��8�� �����&�� 2,44 Å 
(#�. ��#. 1).  

 

 
 

���. 2. /�#!���$���!;��#�; "����##� ���������� �$�����-���� ����!�!����� 
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���. 3. �"����%���$���&� ���������$���&� 
#�������& �$�����-���� ����!�!����� #��;? ��- 
  !���!��� $��& (����& — ��##��0��� H---� $ Å) 

 
�##!���$���� $%������7#�$�0 �$�����-

���� ����!�!����� # $���7 "���%�!�, *�� 
���#���!;��� *�#!� ���������� �!0 ������-
#�!;��7 ���""& ��$�� *��&���, �!0 �����-
���""& — ����, *�� #���$��#�$��� !�����-
����&� ����&� � ���������� ���������!;-
�&' ���"" �����' �������#!�� [ 1 ]. /�� 
Q��� �������*�#��7 ������! ����!�!����� 
�� ����8�� ��!���!��� $��& $ #�!� #$��7 
����������#��. �!����� �������;, *�� "�� 
����$!���� ��!���! $��& � �$�����-����&� 
������ ����!�!����� ���!, ����%�$���&7 
�-, �-������� ��!����� � ������ ��!����� 
���%�!;���� ��!;��, �$�!�*�$���#0 �� 
117,26� ($ ���������$����7 #�������� �$�����-���� ����!�!����� # #��;? ��!���!��� $��&). 
�#����$!��� #!���?A�0 "�#!���$���!;��#�; "����##� ���������� ����!�!����� (��#. 2 � 3). 

M !��������� ������������ ����*�!�#; #"�#����#�; ����!�!����� � ����!!�����%�$���? 
[ 15—17 ]. �!0 $&0#����0 ���������� *�#��� ����#���!;�� ���� ����� � $&0$!���0 ������-
��?A�' #�! "�� �##������� ����!�!����� �"����%���$��& #�������&, #�#��0A�� �% �$�', 
���', *��&��' � H�#�� �$�����-����$ ����!�!����� $ $����� ��#�$���. �!0 ��#*���$ "���#��$-
!0!�#; #�������& # ��%!�*��7 ����������7 #�#��$!0?A�' *�#��� ���� � ����� — ��������-
���#�!;�&�� ���""���$���� (# $�%��8��#�;? ���!�%���� ��"�!;-��"�!;�&' $%������7#�-
$�7), ����$&�� ������!��� (# $�%��8��#�;? ���!�%���� ���������&' $%������7#�$�7), ���-
�������7, "�%$�!0?A�7 ���!�%�$��; �$� ��"� $%������7#�$�7.  

�% ��%!�*�&' $�������$ �������$���0 ������ ����!�!����� �"����!;��7 0$!0��#0 ���� 
#�������� (��#. 4, �), $ ������7 �������?�#0 $�������&� #$0%� ��8�� ��!���!��� ��������7 
$��& � �����������#�!;�&�� ���""���$���� �$�����-����$ ����!�!�����. ��������� �� ���-
�� "!�������� '��������, ����$&� ������!& ��"��$!��& ���� � �����. ����'����� �������;, 
*�� $ ������ �$�����-���& ����!�!����� #$0%��& ��8�� #���7 "�#���#�$�� ��!�� "��*�&' 
#$0%�7, *�� $��������0 #$0%; ��8�� ��!���!��� *�#��7 $��&. �!��& $�������&' #$0%�7 !�8�� 
$ "����!�' 1,70—2,00 Å. ��%��� ����%�?A�7#0 #�������& ��8�� ������; "� ��##��0��? ��8�� 
������� $������� $ ����$�� ������!� $ ��	�-"�!�8���� ��!���! ����!�!�����, ������� #�-
#��$!0�� 11,74 Å. 

/�� ����$!���� $ ����� ����!�!����� ����;�7 *�#���& "�!�*��� �"����%���$����0 
#��������, $ ������7 $%������7#�$�� ���8� �#�A�#�$!0��#0 "���� ����%�$���0 $�������&' 
#$0%�7, � ���������&� ������!& �������#!��& ���������$��& ����8� (#�. ��#. 4, � ). 

/�#!���?A�� �$�!�*���� ��!�*�#�$� *�#��� $ �##������ "�%$�!0�� ����%��; �������$�-
��� ����!! ����!�!�����. �"����%���$��& #�������& # *��&�;�0 �$�����-������ ����!�!�-
����, "�#!����7 �% �����&' ��#"�!�����#0 $ ������ ������� � "��#�����0��#0 ���8� %� #*�� 
$�������&' #$0%�7. /�� Q��� ��!�*�#�$� $��& $ #�������� �#��$!0!� ���%����&� (8 ��!���!), 
� Q���� ��!�*�#�$� ��#����*�� �!0 ���������� � �##������� �$�����-����$ ����!�!�����,  
� ������!& "�-"��8���� 0$!0?�#0 �����������$���&��.  

�"����%���$��& #�������&, #����8�A�� H�#�; �$�����-����$ ����!�!����� � 12 ��!�-
��! $��& (��#. 5). 
�� $���� �% ��#����, �##����� 0$!0��#0 ����������7 �% �$�' �������$ 
�������#!��&, #$0%�?A��� ��8�� �����&�� 0$!0?�#0 ���8� ��!���!& $��& � ����%�$���� 
$�������&' #$0%�7. ������; ��%��� ����%�?A���#0 �##������ ��8�� "� ��##��0��? ��8�� 
������� $������� "����$�"�!�8�� ��"��$!���&' ����$&' ������!�$ �������#!��&, ������� 
���#���!;�� #�#��$!0�� 18,71 Å.  
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���. 4. �"����%���$���&� ���������$���&� #�������& �$�' (�) � ���' (�) �$�����-����$ ����!�!�����  
                                                                    $�#��;? ��!���!��� $��& 

 

 
 

���. 5. �"����%���$����0 ���������$����0 #�������� H�#��  
�$�����-����$ ����!�!����� # 12 ��!���!��� $��& 

 
��##�����$�0 �������#!���&7 �##����� # "�%���� ����!!�����%�$���0, ����'����� ��-

�����; #!���?A��: $ ��!�*�� �� �!�##�*�#��' ������*�#��' ����!!, $ �����&' ����������0 
*�#�; ���������$��� $����; #�������&, � �������!;��0 — $ ��#�$�� [ 19—21 ], �!0 ����!�!�-
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���� '��������� ��������, �.�. ���������#0 ����A����0 ����!!�. W������$���? ����A���&' 
����!! �������#!��& #"�#��#�$��� ��������0 ��� ��!���!& (��%��� ����������7 *�#�� ����!-
�!����� ��!;H�, *�� �������!;��7) � ��������?A�0 ��!; $��������7 #$0%� "�� �##������� 
����!�!����� $ ��#�$���. 
���� ����, $ !��������� ����*���#0, *�� �!0 ����A���&' ����!! 
'��������� ��!�*�� �������%& ��#�$�����!0 $����� ����!!& [ 21 ], *�� � "�!�*��� $ �##!�-
����&' #�#����'. 

	���� ����%��, ������� ���";?������� ����!���$���0 "���%��� ����%�$���� ����A��-
�&' ����!! ����!�!����� $ $���&' ��#�$���'. 

)�������	� 

	���� ����%��, ������� �$����$�-'���*�#���� ����!���$���0 �#����$!���, *�� �������-
��0 ����!�!����� #�#��$!0�� ��� ��!���!& $��& �� ��������""� � *��&�� ��!���!& — �� 
������#�!;��? ���""�. /���%���, *�� �##������0 ����!�!����� $ ��#�$��� "�������� %� #*�� 
����%�$���0 $�������&' #$0%�7 ��8�� �����������#�!;�&�� ���""���$���� � ��!���!��� 
$��& $"!��; �� �������$���0 ����A����7 ����!!& # ����������7 ���������&' ������!�$ 
�������#!��& ����8�.  

 

������ $&"�!���� "�� "�����8�� ����������� ��##�� $ �����' ��#����#�$������ %���-
��0 M�F�� $ #���� ���*��7 ��0��!;��#�� �� 2014—2016 ���&. /����� V 1390. 
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