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��������� � ������������� �������� ������!"#$ "�"����%�� � ����#�#&� ��"'�&� $�-
���("���� (4,4), �����+/�� �6 5—15 ���&�"���, �#�����"# � ��&��$ ���#��$ ���"����-
$�&������$ &�!���� AM1, PM3, LSDA/3-21G*, B3LYP/6-31G. �%��<!�=��+ ��6&��"#� 
�>>���# � ���+"�� �#%��� &�!��� "� ���&����=, �"����=, �"���(?�= � �"����= C�%-
%�� �%��6���"�+ (���&�6�'��), 6��+! "� ���&� ?� �������"�, ?��+��6��&���( � ?���"�-
6����&#� �!���%'��""#� �������� "�"����%��. 
 
DOI: 10.15372/JSC20160403 
 
� 2 6 ' % & � %  � 2 3 & !: ���"����-$�&������� &�!�������"��, ������!"#� "�"����%��, 
��6&��"#� �>>���#, ��������� ������!"#$ "�"����%��, ���&�!�"�&������� $��������-
�����, ������������� ��������.  

 
������!"#� "�"����%�� (��	) +��+=��+ ?���?�����"#&� &��������&� � ���"( H�����& 

�?�����& ��$"����������$ ?����<�"��. K�<"��H�&� �%N����&� ?����<�"�� +��+=��+ "�"�-
�������"���, ��"���"�+ ��$"���, ��$"������ &�!�>���'�� ������� &���������. �"����("#&� 
$�������������&� ��	 +��+=��+ ��"������("� "�6��� �!��("#� ���, �#����+ ?������"���(, 
���&������+ ���%��("���(, �������������, ���%'��""#�, ��?��?����!"#�, ?���"���"#� ����-
���� � �.?. K�� ��� ?���!��� &"��������""#� �����!���"�+ ������� ��� ��&�$ �����', ���  
� "�"���&?�6����, ?�����""#$ ��������"��& ��6"��%��6"#$ &��������� ?����!����& ���!�-
"�+ � "�$ ��	. �"����%��6�� ������!"#$ "�"����%��, H������ !��?�6�" �$ ������� � �%-
H��"#� ��6&�<"���� >�"�'��"���6�'�� ?�6���+=� ����&�������( ��	 ��� ��"��� !�+ ��6!�-
"�+ &��������� ?��"'�?���("� "����� ?�����"�+. Q����&� � &�&�"�� �$ ?�����"�+ [ 1 ] ����-
��!"#� "�"����%�� ����=��+ �%N����& �"��"���"#$ �����!���"�� [ 2—8 ]. ��+ ?����!�"�+ 
����("#$ ���?���&�"��� "� "�"��������������""#$ �%N����$ ���%����+ ���<"�+ � !�����-
���+/�+ �??�������. Q� ���� ?����"� ���%�= ���( ?���%������ �����""�� &�!�������"�� ��-
��$ �%N�����.  

������("���( &�!�������"�+ ?�� �6���"�� ������� &��������� � �����& �$ ���&"�-&���-
���+�"�� ��������# �?��!��+���+ ��&, ��� ?�6���+�� "���� �!�����"�� ��H�"�� 6�!�� ?�� ��-
���!���"�� >�"�'��"��("#$ �������, � ��& ����� ��6!����&#$ � �������& ��	 &���������. 
����"����""#� � ?��'���� &�!�������"�+ ������"#� 6�����&���� ?�6���+=� ���/�����+�( 
?����������"�� "��#$ &��������� � 6�!�""#&� >�"�'��"��("#&� ��������&�.  

��+ �?��!���"�+ ����'��""�� �?���%"���� � �&�����""#$ ������� ��	 ��<"� �����!�-
��"�� ������� �$ ��"��"#$ �������� [ 9—13 ]. ���%���� ���?������"�""#� �?���% ������ ��-
���!���"�+ — �������"�� ?��%��<�"��, ?�� ������& >���&�"� ��	 �6������+ ���!�'��""#&� 
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&���!�&� ���"����� $�&��. K ���& ������ !�+ ?�!����"�+ ���"��"#$ �>>����� ���%�!"#� ��-
��"�"���� ������!� !�?��"+=� �!"�����"�"#&� 6�&�������+&�, "�?��&��, ���&�&� ��!���!� 
��� 6���#��=� ��"'# ��	 ?�����"��&� >������"�� [ 14 ]. ��6���"#� �H�?����� "� ��"'�$ 
��	 �%��6�=��+ ?�� ��?��(6���"�� %��(H�"���� &���!�� �$ ?�����"�+. �6����"�, ��� ��	  
� ��"'�&�, 6���#�#&� ?�����"��&� >������"��, +��+=��+ ���%��("#&� ���������&� [ 15 ]. 
	���� ��������# "�%�=!����( &���!�&� ?������ �&�����""�� &�������?�� [ 16 ]. �!"��� !�+ 
6�?��"�"�+ ��	, � ���<� ��?��(6���"�+ �$ � �������� ���%�"���, "�"���?���+���, "�"�������-
��� "��%$�!�&# ����#�#� ���%��, "� ��!��<�/�� �H�?����� [ 17 ]. 
�����("#�, 6��6����%��6-
"#� � $����("#� ��	 � ����#�#&� ��"'�&� "�%�=!����( &���!�&� ?������ ��""�� � ����-
�������""�� &�������?�� [ 18—20 ], �!"��� ����� "�"����%�� &�"�� �����!���"#. ��""#� 
��	 ?�����=��+, "�?��&��, ?�� &�$�"������& �6&��(��"�� "�"����%�� [ 21—23 ]. ��	 � ��-
��#�#&� ��"'�&� �&�=� %���� �#����= ����'��""�= �?���%"���( �, ?�-��!�&�&�, �%��6�=�-
�+ � ?���$�!"#$ �����+"�+$ ��6"��%��6"#$ ?���������� ��<"#$ ?��'����� � ��?��(6���"��& 
��	. ��+ ��	 � ����#�#&� ��"'�&� ����� %��<��H�$ ���&�� ������!� &�<�� %#�( ���"� 
!��&, "� ���&# ������!� &���� �%��6��#���( !���"#� � ����"#� ��+6�, � ��� ��+6� &���� ���-
��6��#���(�+ "� ����#�#$ ��"'�$ ��	. K [ 9 ] &���!�& B3LYP/6-31G(d) �����!���"� �������-
�� ������("�� ��	 $����("���� (4,4) � ����#�#& ��"'�& � ����"����"�, ��� ?��� �������"�� 
"� �%����""#$ ��+6+$ ����!"�$ ���&�� ������!� ��	 6�"�&��� ��+6#��=/�= �-��%����(, 
���!�����& ���� +��+���+ �%��6���"�� ����"�� ��+6� ������!—������! "� ��"'� ��	, �&�=-
/�� &�"(H�= !��"� ?� ����"�"�= � �"����""�&� ��+6+&� �—C. �����# [ 24 ], &�!�����+ 
��	 (6,6) &���!�& LSDA � &�"�&��("�& %�6���, �!����� �#��!, ��� ?��� �������"�� "� �%��-
��""#$ ��+6+$ �—C 6�"�&�=� "���+6#��=/�= ��%����(. K ���& ������ ����"�+ ��+6( �—C "� 
��"'�$ ��	 "� �%��6����+ [ 9 ]. K [ 9 ] %#�� �6���"� ��������� ��	 (4,4) � !��"�� 7,4 Å (6 ���-
&�"���). K "����+/�� ��%��� �����!���"# ��6&��"#� �>>���# � ��	 $����("���� (4,4) � ��-
��#�#&� ��"'�&� � ?��&�"�"��& ������"#$ &�!���� AM1 [ 25 ], PM3 [ 26 ], LSDA/3-21G*, 
B3LYP/6-31G [ 27, 28 ].  

�
�789	����� ���7������	 

�����("#� ��������# ��	 !�+ &�!��("��� ���?���&�"�� ?�����"# � ��?��(6���"��& 
?�����&&# ������� ����!�"�� ���&�� ������!� � ��	 ��6���"�� ��">�����'��. K ��"��� ?��-
���&&# ��<�� �������& �#�����"�+ ����!�"�� ���&�� ������!� ?�� ���������"�� ���>�"���-
�� ����� � "�"����%��. ������+"�� &�<!� ���&�&� ������!� � "��?��&�6�����""#$ ���������$ 
�������+�� 1,421 Å. �?��&�6�'�= �������� ?����!��� � ��?��(6���"��& ?�����&&# 
Gaussian 09 [ 29, 30 ]. T#� ?����!�" ������ 11 "�"����%�� $����("���� (4,4) � �����& ���&�"��� 
�� 5 !� 15 (!��"� ��	 � �"�����&�$ ���"� ����� ���&�"���, �&"�<�""#$ "� 1,23). K�� �������-
�# �?��&�6��������( � ?��&�"�"��& ���#��$ ������"#$ &�!���� — AM1, PM3, LSDA/3-21G* 
� B3LYP/6-31G. ��""#� &�!��� ��"���"# "� "����+���������& ��&��(��"��"� � "� ����#��=�  
� �������$ �?�"���= ?��+��6�'�=. ���� �?�"-��%����("��� � �?�"-�?�"����� �6��&�!������+ 
� ��&��(��"��"� ?�� ������� �����!��&#$ � !�""�� ��%��� ������� ��	 !��� ?�?����� ?��+!-
�� (� Z�>>)2, �!� � = 1/137 — ?����+""�+ ��"��� ��������#; Z�>> < 2 — �>>�����"#� 6��+! +!�� 
���&� ������!� � �����& ����"�����"�+. ��+ ���&� ������!� !�""#� ?�?����� "���/�����""#, 
?����&� � ��%��� "� ����#�����(, ��� � � ��%��� [ 9 ], �!� �����!���"# �������� ��"'��#$ ���-
&�� ������!� ��	 $����("���� (4,4) !��"�� 6 ���&�"��� %�6 ����� !�""#$ ?�?�����. ��+ ���$ 
�������� %#�� �#?��"�"� ?������� "� ���������� � �
 �?����� &"�&#$ ������.  

�����8	�	� � �� 
��;����� 

�-!2+/ +/0%-%-+" ��������-�< + =-%�$%�+'%��+< <!�!��%�+��+� ��	 #�+ +/0%-%-
-++ ?2+-� ���@�+ + +< /!&+�+03��A 3� �!�'%�-31 03?%2+. �� ���. 1 ?��!������"# 6"���"�+ 
!��" ��+6�� � �?��&�6�����""#$ ���������$ ������("�� ��	 (4,4), ?������""�� �6 ��&� ���-
&�"��� (!��"� ���%�� 8,61 Å). 
�� +�"� �6 ��������, ��&�+ �������+ ��+6( (�1,25 Å) ���?���<�"� 
&�<!� ��"'��#&� ���&�&� ������!� ��	, �&�=/�&� !�� %��<��H�$ ����!�, "�&"��� %����  
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�	�. 1. ���"# ��+6�� (Å) &�<!� ���&�&� ������!� � �?��&�6�����""�� ��������� ��	 $����("���� (4,4)  
                  �6 ��&� ���&�"���, ��������""#� &���!�&� AM1, PM3, LSDA/3-21G*, B3LYP/6-31G. 

Q�+&�����("���& �#!���" �������#� ���� ���&�� ������!� � ��	, ������ �� ���$"��� ��"'����� ���+ 
 

!��""�+ ��+6( (�1,38 Å) $�������"� !�+ ��"'��#$ ���&�� ������!�, �&�=/�$ ��� %��<��H�$ 
����!� (�&. ���. 1, �—�). Q� &��� �!���"�+ �� ��"'�� � '�"��� ��	 !��"# ��+6�� �—C �����-
����=��+. �"������"#� �#��!# ����"����"# !�+ ���$ �����!���""#$ ��	. 
�"'��#� !��"# 
��+6�� ��H( "� ���#� !��� �"�����&� %��(H� !��"# ����"�� ��+6� C�C (�1,2 Å) � !���"�� ��+-
6� �=� (�1,33 Å) � $�&������$ ���!�"�"�+$. f�� ���!����(������ � ?���������� ��������# 
!�""�� ��	, ���?���<�"�+ ?��# �������"�� �%����""#$ ��+6�� "� ��+6#��=/�� ��%�����  
� �%��6���"�+ ����"�� ��+6� ������!—������! "� ��"'� "�"����%��.  

�6 ���. 1 ���!���, ��� !��"# ��+6��, ��������""#$ &���!�& AM1, !�+ ���$ �������� "�-
&"��� %��(H� �����������=/�$ !��" ��+6��, ��������""#$ &���!�& PM3; !��"# ��+6��, ���-
�����""#� &���!�& B3LYP, %��(H� �����������=/�$ !��", ��������""#$ &���!�& LSDA.  

K���"�"#� ���# � �������"�, ���=��=/�& ����"�= ��+6( C�C, ?��%��<�""� ���"# 126, 
109 � 120�, � ����!"�$ � "�& � �"����""�$ �������"�$ — 118 � 119�. ���# &�"�� ��& "� 1 % 
�6&�"+=��+ � 6�����&���� �� ������"�� &�!���. K '���& ��� �����!���""#� ������"#� &�!��� 
!�=� %��6��� 6"���"�+ !��" ��+6�� � ����"�"#$ ����� ��	 (��6����� "� ?���#H��� 1 %). 

�� ���. 2 ?��!������"# !��"# ����"#$ ��"'��#$ ������!-������!"#$ ��+6�� ��� >�"�'�� 
����� ���&�"��� "�"����%��.  

�6 ���. 2 ���!���, ��� !��"� ��&�� �������� ��"'���� ������!-������!"�� ��+6� ��'����-
��=/�& �%��6�& 6������ �� !��"# "�"����%�� !�+ ���$ ������"#$ &�!����. 
�<!�� 6"���"�� 
LC�C � ?����!�=/�& &����&�&� "� !�""�� ������ !�+ L � 11 &�"(H� ?��!#!�/���, ?�� L > 11 
!��"# LC�Cmax %��6�� &�<!� ��%��. 
�� ?������, %���� �������= ����"�= ��+6( ���!"�� ?��-
������( � !���"�=, ��& %���� !��""�=, ?����&� � ������ %�6!�>>���"�� "�"����%�� ����'�- 
 

�""�+ �?���%"���( ��"'��#$ ���&�� ������!� 
��	 � ?�����!�"�"�= �����' ���<� ��'��-
������ � �6&�"�"��& !��"# ��	. Q�� ���& 
��&�+ �������+ ��	 (5 ���&�"���) �&��� ��-
&�= !��""�= ��"'���= ��+6( C�C, ?����&� 
?�����!�"�"�� � ����#�#& ��"'�& ��	 "� 
!�""�� "�"����%�� !��<"� %#�( %���� ?��!-
?�������("#&. 	���& �%��6�&, �������"��  
 

�	�. 2. ���"� ��"'��#$ ����"#$ ��+6�� CjC (Å)  
        ��� >�"�'�+ ����� ���&�"��� "�"����%�� 
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� ���%�"�� �!"�� � ��� <� &���# ��"'�"���'�� �������$ ��	 ����������� �?���%"���( � ?��-
���!�"�"�= �!"�$ � ��$ <� ��/����. f�� ��+6�"� � ��&, ���, ��-?���#$, �&����+ %��(H� ��"-
'��; ��-����#$, 6"���"�� LC�C � ?����!�=/�& &����&�&� "� ���. 2 &�"(H� ?��!#!�/���, ��� 
�6"����� �"�<�"�� ����+�"���� $�&����%'��. 

���"# ��"'��#$ ��+6�� C�C � &���!� PM3 &�"(H�, ��& ?�� ?��&�"�"�� !����$ ������-
"#$ &�!����, � � &���!� AM1 ���H� �������=��+ � ��6��(����&�, ?�����""#&� � ��&��$ ���-
��� >�"�'��"��� ?���"����. 
���#� "� ���. 2, ?�����""#� ��6���"#&� &���!�&�, ��&%��"#. 
	���& �%��6�&, !�+ �'�"�� $�������� 6�����&���� !��"# ��"'��#$ ��+6�� C�C �� �� !��"# 
&�<"� ��?��(6����( &�"�� ��������&��� ?����&?��������� &���!#. 

�%��6���"�� ����"#$ ��+6�� "� ��"'� ��	 ���!����(������, ��� ����'�� ?�����!�"�"�+ 
($�&����%'�+) +��+=��+ %���� ����+�"#&� "� ����#�#$ ��"'�$ ��	, ��& "� %������ ?����$-
"����, ��� ������������� ���������"#& !�""#& [ 31 ]. f�� ���<� ����������+ � �6����"#& >��-
��&, ��� !�+ ���&��������$ ���!�"�"�� (%�"6��, "�>����", �"���'�" � !�.) "� $�������"# ��-
��'�� ?�����!�"�"�+, "��&���+ "� �$ "�"��#/�""���(. �� ��� <� �����!��&#� ��	 "� +��+-
=��+ ���&��������&� ������!���!�&�, � +��+=��+ ���&��������&� �����&�&� � ���&�&� ����-
��!�. ��+ >������"� �60 ����'�� ?�����!�"�"�+ ��6&�<"#, �!"��� �"� ���/�����+=��+ ?�� 
�?�'���("#$ ������+$ [ 32 ]. ��+ ���>�"� ����'�� ?�����!�"�"�+ �"����������� �#��!"# 
[ 33 ]. �!"��� �#+���"�, "�?��&��, ��� � ��6��(���� ����'�� ��!������"�+ ���>�"� ���&# ��-
����!� �&�/�=��+ �6 ?�������� ����$ � �"�6, ?����!+ � ���������& ��?� ������ ��� ����� 
[ 34 ]. 	���� �&�/�"�+, ������ �����, &�������+�"# � ������ ������!"#$ "�"����%��, ?�����(�� 
?����!"�� +��+=��+ 6�&�"��#&� ���������&�. ��+ ��	 %���� ����'��""��?���%"#&� �����-
=��+ �$ !�>���"#� &���� [ 31 ], �!"�&� �6 �����#$ +��+=��+ ��"��"#� ������� ���%��. Q����-
&� ����'�� ?�����!�"�"�+ � %����#& ���"��& � 6���#�#& �H�?��&�� ��"'�$ ��	 ��6&�<"#, 
$��+ � &�"�� ����+�"#, ��& "� ����#�#$ ��"'�$ ��	, �!"��� �!���%'�= "� %����#$ ���"��$ 
"��(6+ ��"��������( ����!����� %��(H�� ?��/�!� %������ ?����$"����.  

�� ���. 3 ?��!������"# ���&�!�"�&������� ?���&���# �%��6���"�+ (���&�6�'��) "�"�-
���%��, ?��$�!+/���+ "� �!�" ������!"#� ���&, ��� >�"�'�+ ����� ���&�"��� ��	: �"����+ 
(�0, �� — !�+ !��$ ��&?������ T  = 0 K � T  = 273 K), �"���(?�+ (!� !�+ T  = 273 K) � �"����+ 
C�%%�� (GT !�+ T  = 273 K). ������# ?����!�"# � ��&��$ &�!���� AM1, PM3, B3LYP/6-31G ?� 
>��&���: 

C ?��" ,n F FF
n
	


  
 

 

�	�. 3. V�����&���( ���&�!�"�&������$ 
?���&����� (P = �0, ��, !�, GT) ��	 (4,4) 
�� ����� ���&�"��� (L) ��	 � ��&��$ &�-
         !���� AM1, PM3, B3LYP/6-31G 
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�!� F = �0, �� (!�, GT), F?��" — ?��"�+ �"����+ (�"���(?�+, �"����+ C�%%��) ��	; F� — �"����+ 
(�"���(?�+, �"����+ C�%%��) �!"��� ���&� ������!�; n — ����� ���&�� ������!� � ��	.  

Q�� ������� ET � ?��"�= �"����= ��	 � �!"��� ���&� ������!� !�%����"# ����%����("�+, 
���/����("�+ � ?����?����("�+ ���&������� ?�?�����, ���������=/�� !�+ �%���=�"��� "��+ 
��&?������. 	��&�!�"�&������� >�"�'�� � �����& ���&������$ ?�?����� �#�����"# � ?��-
���&&� Gaussian09 ?� >��&���&: 

��	

��	

��	

C

elec vib rot trans

?��" elec vib rot trans

elec vib rot trans

elec rot trans

C elec rot trans

( ) ,

( ) ,

( ) ;

( ) ,

( )

E ZPE E E E "����	�

F E ZPE E E E RT "������	�

E ZPE E E E RT TS "����	� #	����

E E E "����	�

F E E E RT

� � � � �

 � � � � ��
 � � � � � 	�

� �


 � � �
C

Celec rot trans

,

( ) ,

"������	�

E E E RT TS "����	� #	����

�

�
 � � � 	�

 

�!� Eelec, Evib, Erot, Etrans — �������""�+, ����%����("�+, ���/����("�+ �"����� � �"����+ ?����-
?����("��� !��<�"�+ �����������""�; ZPE — �"����+ "����#$ ����%�"��: 

1 ,
2 i

i
ZPE h
 ��  

�!� i
i
��  — ��&&� ������ ���$ "��&��("#$ ����%�"�� ��	. 

� �������"��& !��"# "�"����%�� �&����+ �%/�+ ��"!�"'�+ �������"�+ ���$ ���&�!�"�-
&������$ >�"�'��, ?��$�!+/�$�+ "� �!�" ���& ������!�, ��� ���!����(������ �% �?���"�"�� 
������!-������!"#$ ��+6�� ?�� �������"�� !��"# "�"����%��. ��6��(���# ������� &���!�&� 
PM3 � B3LYP/6-31G %��6�� &�<!� ��%��. V"���"�+ ���&�!�"�&������$ �������, ?�����""#�  
� ��&��$ &���!� AM1, &�"(H� 6"���"��, ��������""#$ &���!�&� PM3 � B3LYP/6-31G. 

�-!2+/ +/0%-%-+1 =2%���+'%��+< �&31��& ��	 #�+ +/0%-%-++ ?2+-� ��	 + +< /!&+-
�+03��A 3� �!�'%�-31 03?%2+. K �������� ������������$ ������� ��	 �����!������( 6��+!# 
"� ���&�$ ?� �������"�, !�?��("#� &�&�"� � ?��+��6��&���(. 

K ��6��(���� �"���6� 6��+!�� ?� �������"� "� ���&�$ ������!� ���$ �����!���""#$ "�-
"����%�� ����"����"� ���!�=/��: 

1. V��+!# ���$ ���&�� ������!�, ?��"�!��<�/�$ �!"�&� ���= (�#!���" ?�+&�����("���& 
"� ���. 1 � ���. 5), �!�"����#.  

2. ��+ ���$ ������"#$ &�!���� ������"� &�!��+ 6��+!� "� ���&� ?� �������"� �������+�� 
���#� !��� &�!��+ 6��+!� �������"�, ��� �%�������"� �!�"�������(= �����������'����("�-
���� ���&�� ������!� � ��	. 

3. V��+!# "� ��"'��#$ ���&�$ ������!� � ?����&?��������$ ������"#$ &�!��+$ AM1 � PM3 
����'����("#, ?� &�!��= !�""#� 6"���"�+ "�����(�� %��(H� � &�!��� PM3. V��+!# "� ��"'�-
�#$ ���&�$ ������!� � &�!��+$ ������ >�"�'��"��� ?���"���� LSDA � B3LYP ?���<����("#,  
 

�$ 6"���"�� � &�!��� LSDA � �7 ��6 %��(H� 
6"���"�+ � &�!��� B3YP. K &�!��� B3LYP 
6"���"�� &�!��+ 6��+!� "� ���&�$ ������!� �� 
���$ ���������$ �&��� "��&�"(H�� 6"���"�� 
(�0,01) ?� ����"�"�= � !����&� &�!��+&� 
(���. 4). 
 

�	�. 4. V��+!# ?� �������"� "� ��"'��#$ ���&�$ 
������!� ��	 $����("���� (4,4) ��� >�"�'�� ���-
�� ���&�"��� "�"����%��, �#�����""#� � ��&��$  
 &�!���� AM1, PM3, LSDA/3-21G*, B3LYP/6-31G 
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�	�. 5. ���?��!���"�� 6��+!�� "� ���&�$ ?� �������"� � ��	 (4,4) �6 !��+�� ���&�"���  
  � 6�����&���� �� "�&��� ���+ n (������ n �� �!"��� �6 ��"'�� ��	), &�!��( B3LYP/6-31G 

 
4. V��+!# "� ��"'��#$ ���&�$ ������!� "�6"������("� &�"+=��+ ?�� �6&�"�"�� !��"# 

"�"����%��.  
5. Q�� �!���"�� �� ��"'�� ��	 � '�"��� 6��+!# "� ���&�$ �6&�"+=��+ ���!�=/�& �%��-

6�&: !�+ ���$ !��" � ���$ &���!�� 6��+! "� ���&�$ ������� ���+, %��<��H��� � ��"'���&�, ?��-
����?���<�" ?� 6"��� 6��+!� ��"'����� ���+. K�����"# 6��+!�� "� ���&�$ �����("#$ �"����"-
"�$ �����, ���?���<�""#$ %��<� � '�"���, &�"(H� ?� &�!��=, ��& &�!��� 6��+!�� !��$ ����-
"�$ ����� (���. 5). 

6. c���!���"�+ 6"���� 6��+!�� ����� "� "�%�=!����+: �%#�"� !�� ��� ��� ����!"�$ ���+ 
�&�=� �!�"����#� 6"�� 6��+!� (�&. ���. 5). 
�<!#� ���� ��	 (4,4) ��!��<�� 16 ���&�� �. K�� 
�����!���""#� ��	 ?��%��<�""� ?��!�����+=� ��%�� '���"!�#, ?����$"���( �����#$ &�<�� 
%#�( ��6%��� "� ���('�, 6"��� 6��+!�� �����#$ ����!�=��+. 
�"'���� ���('� ���=���� �!�" 
���� ���&�� ������!�, �����("#�, ��� ?������, "�����(�� �����. K�����"� &�!��+ 6��+!� ��<-
!��� ���('� ?��%��6����("� ���"� 0,1 &�!��+ 6��+!� �������"� (��&&��"#� 6��+! ���$ ���&�� 
������!� �!"��� ���('�).  

	���& �%��6�&, ������"� 6��+!� "� ���&� ������!� �����!���""#$ ��	 6������ �� �#%��� 
������"�� &�!���, %���� %��6��&� +��+=��+ ��6��(���#, ?�����""#� AM1 � PM3 &���!�&�, 
������"# 6��+!�� "� ���&�$ �&�=� ?��+!�� ���#$ !���� 6��+!� �������"�. 

��6"������("�+ ������"� &�!��+ 6��+!� "� ���&�$ ������!� � ��	 �������"� �6"�����, 
��� � ��	 "�� &���, ?��!?�������("#$ !�+ ����� "�����>���&� ��� �������>���&�. 

K�� ��������""#� ��	 �&�=� !�?��("#� &�&�"� ���"#� 0. f�� �6"�����, ��� >�6������+ 
�!���%'�+ �����' "� ��	 ?����!����& ����"��'��""#$ �6��&�!������� �����������. ��+ 
�'�"�� ��6&�<"���� >�6������� �!���%'�� �����' "� ��	 ?����!����& �"!��'��""#$ � !��-
?�����""#$ �6��&�!������� "��%$�!�& ������ ?��+��6��&���� ��	.  

K ��%��'� ?��!������"# 6�����&���� ��&?�"�"� ��"6��� ?��+��6��&���� ��������""#$ 
��	 !�+ ��6���"#$ ������"#$ &�!���� �� ����� ���&�"��� ��	. K �%/�& ������ �������+=-
/�� !�?��("��� &�&�"�� �x, �y, �z +��+=��+ ��"��"#&� >�"�'�+&� ��&?�"�"� Ex, Ey, Ez "�-
?�+<�""���� ?��+:  

, , , , .i ij j
j

E i j x y z� 
 � 
�  

������?"���( ������" �ij �%��6��� ��"6�� ?��+��6��&����. f��� ��"6�� ��&&�����"#�, �.�. 
�ij = �ji, �, ���!������("�, �?��!��+���+ H���(= �������+=/�&� �xx, �yy, �zz, �yx, �zy, �zx.  

�� ���. 6 ?��!������"# ���>��� 6�����&���� ?��!��("�� ��&?�"�"�# ��"6��� ?��+��6��-
&���� �xx (��( 0$ "�?�����"� �!��( ��� "�"����%��) �� ����� ���&�"��� ��	. Q��!��("�+ ��&-
?�"�"�� $��������6��� �?���%"���( ��	 ?���%�����( �"!�'�����""#� !�?��("#� &�&�"� 
��	 �x �!��( �� ��� ?�! !�������& �������������� ?��+ Ex. �"������"� �?��!��+=��+ ?��?�"-
!����+�"#� ��&?�"�"�# ��"6��� ?��+��6��&���� �yy � �zz. 
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%��������� ���&��� �����	&������	 ��	 (4,4), ����'	������ � �����$  
��������-$	�	'���	$ ������� AM1, PM3, LSDA/3-21G*, B3LYP/6-31G 

L �xx �xy �yy �xz �yz �zz 

AM1 
5   478,358 0,000 382,604 0,000 0,000 382,604 
6   618,811 0,000 422,617 0,000 0,000 422,617 
7   972,484 0,000 516,435 0,000 0,000 516,435 
8 1153,516 0,000 556,175 0,000 0,000 556,175 
9 1275,115 –71,061 619,11 –224,321 24,020 687,328 

10 1177,995 –186,441 883,349 –327,714 288,228 835,343 
11 1693,991 91,523 823,177 –213,823 –395,017 737,541 
12 2075,434 0,000 740,927 –0,006 –2,743 740,932 
13 2622,512 –10,430 819,151 –137,346 0,794 829,551 
14 2911,058 0,000 870,321 0,000 0,000 870,321 
15 2544,6 213,712 1236,342 –472,224 –793,310 1053,542 

PM3 
5 452,678 0,000 389,665 0,000 0,000 384,545 
6 610,223 0,000 424,129 0,000 0,000 424,129 
7 968,916 –0,005 519,926 0,003 –0,002 519,907 
8 1134,853 0,000 559,236 0,000 0,000 559,236 
9 1247,547 22,337 622,561 345,755 17,670 888,834 

10 1480,617 23,487 676,176 –138,580 –4,043 699,344 
11 1627,069 –16,900 692,613 462,334 –9,201 692,533 
12 1362,561 –313,150 905,125 –558,802 283,842 1252,566 
13 2573,934 0,000 824,622 0,000 0,000 824,622 
14 2053,741 393,019 1248,529 699,106 661,834 1291,616 
15 3066,944 –108,668 933,019 925,190 –62,801 1467,701 

LSDA/3-21G* 
5 484,51 0,001 386,036 0,002 0,000 386,036 
6 640,747 0,000 427,089 0,000 0,000 427,089 
7 1033,216 0,000 524,932 0,000 0,000 524,932 
8 1275,356 0,000 565,958 0,000 0,000 565,958 
9 1555,365 0,000 616,236 0,000 0,000 616,236 

10 1867,775 0,000 669,016 0,000 0,000 669,016 
11 2167,193 0,000  701,72 0,000 0,000  701,72 
12 2544,624 0,000 749,755 0,000 0,000 749,755 
13 3351,996 0,000 836,467 0,000 0,000 836,467 
14 3832,039 0,000 882,927 0,000 0,000 882,927 
15 4363,347 0,000 932,902 0,000 0,000 932,902 

B3LYP/6-31G 
5   500,261 0,001 401,933 0,000 0,000 401,933 
6   658,192 0,000 444,896 0,000 0,000 444,896 
7 1050,601 0,000 546,529 0,000 0,000 546,529 
8 1290,66 0,000 589,723 0,000 0,000 589,723 
9 1565,225 0,000 642,608 0,000 0,000 642,608 

10 1867,248 0,000 698,441 0,000 0,000 698,441 
11 2168,757 0,000  731,2 0,000 0,000  731,2 
12 2530,544 0,000 781,765 0,000 0,000 781,765 
13 3324,802 0,000 871,75 0,000 0,000 871,75 
14 3786,114 0,000 920,962 0,000 0,000 920,962 
15 4277,86 0,000 973,637 0,000 0,000 973,637 
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�	�. 6. V�����&���( ?��!��("�� �$$ ?��+��6��&�-
��� ��	 $����("���� (4,4) �� ����� ���&�"��� 
��	 � ��&��$ &�!���� AM1, PM3, LSDA/3-21G*, 
         B3LYP/6-31G (�0 — %�������� ��!���) 

 �	�. 7. V�����&���( ?��?�"!����+�"�� ��� ?�-
�+��6��&���� ��	 $����("���� (4,4) �� ����� 
���&�"��� ��	 � ��&��$ &�!���� AM1, PM3, 
                 LSDA/3-21G*, B3LYP/6-31G 

 
���%��(H�� 6"���"�� ?� !�""#& ������� �&��� ��&?�"�"�� �xx, $��������6�=/�+ ?��+��-

6��&���( �!��( ��� "�"����%�� ?�! !�������& ?��+, "�?�����""��� �!��( ���� ��� (?��!��("�+ 
�������+=/�+). 	���& �%��6�&, �-�������""�� �%���� ��	 "��%���� ?�!��<"� �!��( ��� "�-
"����%�� � &�"�� ?�!��<"� � "�?�����"��, ?��?�"!����+�"�& �� ���. f�� ��6����� �������-
�����+ ?�� �������"�� !��"# ��	: ��"�H�"�� ?��!��("�� �������+=/�� � ?��?�"!����+�"�� 
�������+=/�� ?��+��6��&���� ��/�����""� ������������+ ?�� �������"�� !��"# "�"����%��. 
���!������("�, ?�� "���<�"�� �������������� ?��+ �&�/�"�� �������""�� ?���"���� � ���-
����"�� !�?��("��� &�&�"�� � "�?�����"�� ��� "�"����%�� +��+���+ "��%���� ��/�����""#&. 
K���!����� ����� �!���%'��""�+ �?���%"���( ��"'�� ��	 ?����!����& >�6������� �!���%'�� 
���<� !��<"� %#�( �#H�, ��& !�+ %����#$ ���"��. ��6��(���# ?����&?��������$ &���!�� ��-
�����=��+ c ��6��(����&� ������ >�"�'��"��� ?���"���� !�+ !��" "�"����%�� (5, 6, 7 � 8 ���-
&�"���), ?�� !��("��H�& �������"�� !��"# ��	 ����������""�� ���$�<!�"�� ?����&?�����-
���$ &���!�� � ������� >�"�'��"��� ?���"���� ������������+ (�&. ���. 6 � 7). ��+ ��	 �6 9, 
10, 11, 12 (PM3), 13 � 15 ���&�"��� ?����&?��������� &���!# ?����!+� � ��������""� "����-
����"�&� ��6��(���� (���������� ����"���� "��= "�!����"��("#$ ���&�"��� ?��+��6��&����, 
"�����"���� ��&?�"�"� ?��+��6��&���� �yy � �zz) (�&. ��%��'�). 

T��(H�+ ������"� ?��+��6��&���� ��	 �6"�����, ��� ������������� ?��+ ��"�� � !�?�-
��� &������ %�!�� �$ ���("� ?��+��6����( � &�<!� ��"�&� (?��+�"#&� &�������&�) � ��	 
��6"��"�� �"!��'��""�� �6��&�!�������. f�� ?�!����<!����+ !�������"� ���("�� �!���%'��� 
�����"�� "� ��	 [ 35 ]. 
��&� ����, ��6&�<"� �!���%'�+ "������("#$ &������ ?����!����& 
!��?�����""#$ �6��&�!�������. 

���
�� 

1. �2+"-+% &�@3�! �!�'%�-31 03?%2+ -! �%/�2A�!�� �!�'%�!. ���"# ��+6�� �—C � ��-
��"�"#� ���# � ��	 (4,4), ?�����""#� � ��&��$ �����!���""#$ ������"#$ &�!���� ������=�-
�+ "� %���� ��& "� 1 %. 	��&�!�"�&������� ?���&���# �%��6���"�+ (���&�6�'��) ��	, ?��$�-
!+/���+ "� �!�" ���& ������!� � �����!���""#$ "�"����%��$, ?�����""#� ��6"#&� &���!�&�, 
��6����=��+ "� %���� ��& "� 10 %. V��+!# "� ���&�$ ��	 ����������("# � �#%��� ������"�� 
&�!���: �$ 6"���"�� "� ��"'��#$ ���&�$ ��	 � ��&��$ ?����&?��������$ &���!�� ����'�-
���("�, � ��&��$ ������ >�"�'��"��� ?���"���� — ?���<����("�. ������ ?��+��6��&����  
� ��&��$ ?����&?��������$ &���!�� ����������+ � ������ >�"�'��"��� ?���"���� !�+ !��" 
"�"����%�� "� %���� 8 ���&�"���, ?�� !��("��H�& �������"�� !��"# ��	 ����������""�� 
���$�<!�"�� ?����&?��������$ &���!�� � ������� >�"�'��"��� ?���"���� ������������+. 

2. �!/0%�-�% =DD%���. ���"� ��"'���� ������!-������!"�� ��+6� ��'������=/�& �%-
��6�& 6������ �� !��"# "�"����%�� !�+ ���$ ������"#$ &�!����. K�����"# 6��+!�� "� ���&�$ 
������!� ?� �������"� ?���������� "� 6����+� �� !��"# ��	. �%���=�"�+ ������"� 6��+!� "� 
���&�$ � "�6"������("� — ���#� !��� &�!��+ 6��+!� �������"�. � �������"��& !��"# "�"�-
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���%�� �&��� &���� �%/�+ ��"!�"'�+ �������"�+ �"�����, �"���(?�� � �"����� C�%%��, ?��$�-
!+/�$�+ "� �!�" ���& ������!�. f�� �%�������"� �������"��& !�������6�'�� �-�������"��, 
?����!+/�& � �������"�= ������������ ��	 ?�� �������"�� �� !��"#. 

3. �?�3�@F+3--�% �&31��&!. �!���%'�+ "� ����#�#$ ��"'�$ ��	 %���� ����+�"�, ��& "� 
6���#�#$ >������"��#&� H�?��&� ��"'�$ � %����#$ ?����$"���+$ ��	, � !�""�� �������� 
�&��� &���� !�+ ���$ !��" �����!���""#$ ��	. �?���%"���( ��"'��#$ ���&�� ������!� ��-
���!���""#$ ��	 � ?�����!�"�"�= �����' ?����!����& $�&����%'�� ��'�������� � �6&�"�-
"��& !��"# ��	. �&����%'�+ "� ����#�#$ ��"'�$ ��	 "��%���� ����+�"� "� ��&#$ �����-
��$ �6 �����!���""#$ ��	 (5 ���&�"���).  

K %�6!�>���"#$ ��	 "�� &���, ?��!?�������("#$ !�+ ����� "�����>���&� ��� �������-
>���&�, >�6������+ �!���%'�+ �����' "� �!���("#$ ��	 ?����!����& ����"��'��""#$ �6��-
&�!������� �����������, �#����= ����+�"���( �&��� >�6������+ �!���%'�+ "� ��	 ��"��,  
� ���<� ?��+�"#$ � "�?��+�"#$ &������ ?����!����& �"!��'��""#$ � !��?�����""#$ �6��-
&�!�������, ?�� ���& >�6������+ �!���%'�+ "� ��"'�$ ��	 %���� ����+�"�, ��& "� %������ 
?����$"���� � ���� ����"�H�"�+ &�<!� ?��!��("�� � ?�?����"�� ��&?�"�"��&� ��"6��� ?�-
�+��6��&����.  

 
��%��� ?�!!��<�"� qwQ ������!���"�+ � ��6��%���� ?� ?��������"#& "�?�����"�+& 

��6����+ "���"�-��$"������������ ��&?����� ������ "� 2014—2020 ��!#�, �����H�"�� 
W 14.574.21.0112 �� 21.10.2014, �"����("#� �!�"��>������ ?������ RFMEFI57414X0112. 
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