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�������������� ������� RHF/3-21G** � ������� ���������!�" ��#$!��� ��+ �$�-
����$!% ��������!�-#��������� �$�$����% ���������!%# !$!��$���& !�'��!%# $�-
'$�(��!�). ���$!�)��! !���$!$�!%" �$*��,�$0!%" #$�$���� !$'��!�$���$�������# 
����&. 6!$��!�� �)�7�$!!%# �7��) �1 ��8�� ����������� $���$�������# � !$'��!�)%# 
����&, �$�����$!!%� ������� RHF/3-21G**, !$#������ ) �!���)$�� 156—163�. 6!$��!�� 
�)�7�$!!%# �7��) �2, �$�����$!!%� ������� ���������!�" ��#$!���, — ) �!���)$�� 
156—164�. 
 
� � & ' " � ( "  ) � � � �: !�'��!%� $�'$�(��!%, !$!��$���&%, !���$!$�!$� ��������$ 
'���% ��$*$�, �������% $�'$�(��!�). 

������� 

<%�������������!%� 7�����)%� �����!�!�% !�'�� — $�'$�(��!% — ,%�� )%����!%  
) 1837 7. ?���!7��(��� �0 ������!%# $�'$�(��). ����!�" �����!�!%" ����$) $�'$�(��!�) (%): 
� 82�3, � 8,1�0,7, � 5, N 2—19, V, Ni 0,01—0,02 [ 1, 2 ]. ��!�*�!�� �/�$���! ��� $�'$�(��!�) �0 
!�'��" � ��8��%# !�'��!%# ���$���) ������!� ������!!� — 0,85—0,95 (0$ ������ ����I��-
!���). 
���� ��7�, ) $�'$�(��!$# ���I��� �������������)$ Fe, Ca, Mg, Cu. <�� ���$��%, !$-
#���K���� ) !�'��#, ��!&�!�����I��� ) ����$# � $�'$�(��!$#. ?%�� ���$!�)��!�, ��� ������-
��)� )$!$��� 0$)���� �� �����8$!�� ���% � � �� �)�����!��� )�0�$��$��. ����)!� ����$) $�-
'$�(��!�) ��8!� )%�$0��( #��������" '������" CnHyOzNkV(Ni)r. 

��������$ $�'$�(��!�) �����!$�, �� �$!!%� ������������� ����� �����(!%" ����!� �� 
4 �. ��'$�(��!% � ����% �����$I��� )%����� �$�$�$7!���0��� �� 1019—1020 ���!/7, ��� �)�-
�����(��)��� � !$����� ) ��������� ��$,��(!%# �)�,��!��$���$�(!%# '�$7��!��): ) ����!�� 
!$ 100—10 ������� $�'$�(��!�) ���#������ ���! �)�,��!%" �$���$�. 

��7�$�!� ������!�� �������)$!��� [ 3 ], $�'$�(��!% ) �,�$��� ��!&�!��$&�" ) �$��)��� 
������$ !�8� 0,1 7/� �,�$0�I� !$!��$���&% ) )��� �����(!%# !$'��!�$���$�������# ������# 
��!��!����)$!!%# ��������, ���IK�# ,���)%� $����(!%� 0$��������� � ���������!%�� �$�-
�$�� �� 400 �� 1200 $.�.�. 	$�, �����% �$��-������������� � ����)�" ��!�0$&�� �$I� ����!�� 
0!$��!�� 800 $.�.�. [ 4 ], �$��-������������� ��!-&�������!!�7� ��0�!$!�$ � L��(� ����,�$0�-
)$!��� — �� 300 �� 1400 $.�.�. [ 5 ], �$��-������������� � '�����!�0$&��" — �� 400 �� 
1200 $.�.�. [ 6 ]; ����� �$��-������������� � �$0��!�" �����,&��" — �� 800 �� 1000 $.�.�. [ 7 ]. 
������� �������(, ��� ����� �������!!�" $,���,&��!!�" ������������� �$�� 0!$��!�� ����-
!�" �����)�" ���������!�" �$��% �� 600 �� 1200 $.�.�. <����� � ��� �����!�!%" $!$��0 ���$-
0%)$��, ��� ��!�*�!�� �/� �0��!����� ) ������$# 1:1,2, $ �$!!%� Q�� �������) �)������(��-
)�I� � ���, ��� $�'$�(��!% ���I� ) �)��� ����$)� 4—6 ,�!0��(!%# ����& [ 8, 9 ]. S� ��!�, 
)�0��8!� �,�$0�)$!�� �$� !$0%)$��%# �����$�����) $�'$�(��!�), �����%� ������$)��I� ��-
,�" 7�$'�������,!%� �$��� �0 !�����(��# !$!��$���& $�'$�(��!�) [ 10, 11 ]. ��!$�� �������-
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���" $!$��0 �$!!%# �$���7��)�7� ��!�7�!�)���7� �$����!�� �)������(��)���, ��� �$��� ���-
��$����% ����$)��I� !� ,���� 3—4 % �� �$��% $�'$�(��!�) [ 8 ].  

	$��� �,�$0��, 0$��!����!���� �,�$0�)$!�� �����$�����) � $���&�$��) �0 !$!��$���& ��-
�$I��� !� )���!� �0���!!%��. S�!��!�, ��� ���� �������% ���I� !���$)��(!�I, ����$!�I� 
���������, �� ����!$� ��$��)�$ �, �����)$���(!�, �,�$0�)$!�� ��$)��(!%# �����$�����) !� 
������$)��I��� )�0��8!%��.  

X��( �$!!�" �$,��% — �������)$!�� #��������" ��������% !$!��$���& !�'��!%# $�-
'$�(��!�). 6$�$��" �������)$!�� �)������ �$���� �$�$�����) ���������!�" ��������% !$!��$-
���& $�'$�(��!�) !������������� ������� RHF/3-21G** � ������� ���������!�" ��#$!��� 
��+. 

���	���� ������	� 

< �$����)� ���������!%# '�$7��!��) $�'$�(��!�) �����(0�)$�� ��������% � �$0���!%� 
����!�*�!��� $���$�������# � !$'��!�)%# ����&. ���������!%� �$��% �������� !$#������  
) �!���)$�� �� 731 �� 780 $.�.�., ��!�*�!�� �/� = 8,45—9,28. < ����)����)�� � �$!!%�� #���-
�����7� $!$��0$ �������$7$���� !$����� $����) $0��$ � ��������$. ��� ����$ 7�����$����) 
�$���$���)$�� ��������%, �����8$K�� ������!�)%� ���(&$ � ,���)%� �������������8$K�� 
'�!�&��!$�(!%� 7����% [ 11 ]. ����)����)�IK�� ��������% ���)���!% ) �$,�. 1. 

��� �)$!��)�-#��������# �$�����) �����(0�)$�� !������������" ����� �)$!��)�" #���� 
$����—L��$ RHF/3-21G** � ���!�" ������0$&��" 7��������, ) ������� �������)���� ��,�-
�$�� $�����������I��� !$,���� ���# �������)!%# Z$����)%# )��!�)%# '�!�&�", )��I�$�  
d-��,��$�� [ 12 ]. 
���� ��7�, �����(0�)$�� ����� ���������!�" ��#$!��� ��+, ����%)$I-
K�" )�� ����!&�$�% �$�!%# )0$�����"��)�" $����) ) ��7$!������# �������$#. �$����% ���-
)����� � �����(0�)$!��� ����!���$&��!!�" )����� �$���$ HyperChem 8 !$ �����!$�(!�" 
\<� ���$ IBM PC � ���%��#b����!%� ���&������� Intel � �$�����" 2500 �Z&. ����!�� )���� 
�$�����) ����$)���� �18—44 � ) 0$)�������� �� ����)�" �#�������� ��0��(�$��) �$����7�$��-
)$!�� � )�����!% 7�$���!�!�7� *$7$ ) ���&���� ������0$&�� 7��������. 

��+�
����� � �� 	-��/���� 

��0��(�$�% �$�����) ���)���!% ) �$,�. 1. ���$!�)��!�, ��� ����&���������� ���������-
!%� '�$7��!�% ('�$7��!�% 2, 3 � 5) ���I� )�7!���I '���� (��. ����!��), ��#�8�I !$ �$*� 
(��������$ — ��$*$�). �0����!!%� 0!$��!�� �)�7�$!!%# �7��) �1 ��8�� )����$�(!%�� ����-
������� $���$�������# � !$'��!�)%# ����& !$#������ ) �!���)$�� 156—163� (��. �$,�. 1). S�� 
���� $����(!%� 7����%, 0$��K$IK�� )������ ) $���$�������# ���(&$# �� ����'����, ��K�-
��)�!!� !���$!$�!% ��������� $���$�������# ����&. 6!$��!�� �)�7�$!!%# �7��) ��8�� )��-
��$�(!�" ��������(I $����(!�" 7����% � ��������(I $���$�������7� ���(&$ !$#������ ) �!-
���)$�� �� 85 �� 126�, ��� !�����(�� �����$���� �� ����$���������" ��������%, #$�$����!�" 
��� sp3-7�,����0$&��. ���������!%� '�$7��!�% � ,��(*�� ��������)�� !$'��!�)%# ����& 
('�$7��!�% 1 � 4) ���I� !���$)��(!�I, !���$!$�!�I ����$!�I� ��������� ��!������(!� 
��������� ,�!0��(!%# ����&. ����!�� 0!$��!�� �)�7�$!!%# �7��) �1 ��8�� ��������(I !$'-
��!�)�7� ���(&$ � ��������(I $���$�������# ����& ) �$��# �������$# ���I� �$0���!%� 0!$- 
 

��!�� (153 � 139�, ��. �$,�. 1). 
�$���� �)�7�$!!%# �7��) ������� ������-

���!�" ��#$!��� ���)���� � �����IK�� ��0��(-
�$�$�. 	$�, 0!$��!�� �)�7�$!!%# �7��) �2 ��8�� 
)����$�(!%�� ����������� $���$�������# � !$-
'��!�)%# ����& !$#������ ) �!���)$�� 156—164� 
(��. �$,�. 1). ����!�� 0!$��!�� �)�7�$!!%# �7��)  
 

<�7!��$� ��������$ ���������!�7� '�$7��!�$ 2 �$*�- 
                                �,�$0!�" '���%  
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	 $ , � � & $  1  

�������� ��������	! ����������� 

f  
�/� �����(!�� )�K���)� ���������!$� 

�$��$, $.�.�. �/� S�, �< �\, �< �����(!%" 
����!�, � 

�)�7�$!!%"  
�7�� �1,  

7�$�. 

�)�7�$!!%" 
�7�� �2,  

7�$�. 

1 

 

737 8,45 6,58 0,98 2,48 153* 155* 

2 

 

731 9,18 6,91 1,10 1,92 156** 157** 

3 

 

780 9,28 6,75 1,02 2,09 156** 156** 

4 

 

724 8,53 6,48 1,03 1,42 139* 142* 

5 

 

736 9,00 6,79 0,94 1,25 163** 164** 

 
 

 

  * ����!�� 0!$��!�� �)�7�$!!�7� �7�$ ��8�� ��������(I !$'��!�)�7� ���(&$ � ��������(I $���$����-
���# ����& ) ���������!�� '�$7��!��. 
** 6!$��!�� �)�7�$!!�7� �7�$ � ��8�� )����$�(!%�� ����������� $���$�������# � !$'��!�)%# ����&. 

S � � � � � $ ! � �. �1 — 0!$��!�� �)�7�$!!�7� �7�$, �$�����$!!�7� ������� ab initio RHF/3-21G**. 
�2 — 0!$��!�� �)�7�$!!�7� �7�$, �$�����$!!�7� ������� ���������!�" ��#$!��� ��+. 
 
�2 ��8�� ��������(I !$'��!�)�7� ���(&$ � ��������(I $���$�������# ����& ) �$��# ������-
�$# ���I� �$0���!%� 0!$��!�� (155 � 142�, ��. �$,�. 1). 

��$0$!!%� ���,�!!���� ��������% �)������(��)�I� � ���, ��� ����!$� ��$��)�$ !$'��!�-
$���$�������# $����0$��K�!!%# !$!��$���& $�'$�(��!�) ) ���������!!%� �"�!�)����� ���-
��$����% ) ���!&��� !�)�0��8!$ � !$�,���� )�����!$ $���'!$�, !����������!!$� ��������$ 
��$�����) �0 !$!��$���& $�'$�(��!�). 

6!$��!�� �����(!%# ����!��) !$#������ ) �!���)$�� �� 1,25 �� 2,48 �, ��� ��7�$������  
� �$!!%�� �$,��%. 
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	 $ , � � & $  2  

"��	��������� ������� �����!	���� 	��	#�!		 

�����!�!�� S�  
(ab initio), �< 

S�  
(����.), �B 

�,���I�!$� 
��7��*!���( 

�, �< 

?�!0�� 9,24 9,19 0,05 
�$'�$��! 8,12 8,14 0,02 
�!��$&�! 7,38 7,47 0,09 
	���$&�! 7,00 7,03 0,03 
S�����! 7,03 7,17 0,14 

 
 
 

S��)���!% �&�!�� 0!$��!�" S� � �\, #$�$�����0�IK�� ��!��!�-$�&�����!%� �)�"��)$ 
$�'$�(��!�). � ���" &��(I �����(0�)$!% ���$!�)��!!%� �$!�� �������&�� ��8�� �!��7���� 
0$!��%# � �)�,��!%# ��,��$��" � ���������!�$�(!%�� 0!$��!���� ����!&�$�$ ��!�0$&�� 
(L\�) � ������)$ � �������!� (������7�$'��) ��� $���$�������# ��7$!������# ������� [ 13 ]. 

S� = A1 �$<6�� + %2, 7�� S� — ���������!�$�(!�� 0!$��!�� ����!&�$�$ ��!�0$&��; $<6�� — 
�$�����$!!�� 0!$��!�� �!��7�� )%�*�" 0$!���" ���������!�" ��,��$�� ������� ab initio 
RHF/3-21G**; %1 = 0,83 � %2 = 1,51 �<. 

�\ = %3 �$���� + %4, 7�� �\ — ���������!�$�(!�� 0!$��!�� ������)$ � �������!�; $���� — 
�$�����$!!�� 0!$��!�� �!��7�� !�0*�" �)�,��!�" ���������!�" ��,��$�� ������� ab initio 
RHF/3-21G**; %3 = –0,46 � %4 = 1,45 �<. 

	$��� �,�$0��, ����!&�$�% ��!�0$&�� ���������!%# !$!��$���& !�'��!%# $�'$�(��!�) 
!$#������ ) ��$�$0�!� �� 6,48 �� 6,91 �<, $ ������)$ � �������!� — ) ��$�$0�!� �� 0,94 �� 1,10 �< 
(��. �$,�. 1), ��� �)������(��)��� � )�0��8!���� '������)$!�� ���������) � ����!���� 0$���$ 
) ���&���� ��8���������!�7� )0$�����"��)��, ���)���K�7� � $���&�$&�� $�'$�(��!�).  

6!$��!�� �����(!%# ����!��) !$#������ ) �!���)$�� �� 1,25 �� 2,48 �, ��� ��7�$������  
� ���������!�$�(!%�� �$!!%��. 

S��)���!% �$��,��)��!%� �$����%, �&�!�)$IK�� �����)��!���( �����(0����7� �����$ 
�$����$ ����!&�$��) ��!�0$&�� � ������)$ � �������!�. �$!!%� �$��,��)��!%# �$�����) 0!$-
��!�" S� � �\ !������%# �7��)�������) ���)���!% ) �$,�. 2 � 3. ����!�� 0!$��!�� $,���I�-
!�" ��7��*!���� �$����$ ����!&�$��) ��!�0$&�� ����$)���� 0,07 �<, ��� ������)$ � �������- 
!� — 0,02 �<. S�����!!%� �$!!%� �)������(��)�I� �, $���)$�!���� �����$ ab initio RHF/3-
21G** ��� �$����$ �������!!%# #$�$��������� ���������!%# �$���& !�'��!%# $�'$�(��!�). 

���	�� 

	$��� �,�$0��, ���������!%� !$'��!�$���$�������� !$!��$���&% $�'$�(��!�) �,�$�$I� 
!���$!$�!�" ���������" ���$ ��$*$�, ��� 0$����!��� �# �$����7$!�0$&�I ) ���������!!%� 
�"�!�)����� �����$����%. 
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	 $ , � � & $  3

"��	��������� ������� �������� � ��������� 

�����!�!�� �\  
(ab initio), �< 

�\  
(����.), �B 

�,���I�!$� 
��7��*!���( 

�, �< 

�$'�$��! 0,15 0,15 0,00 
�!��$&�! 0,56 0,59 0,03 
S���! 0,56 0,63 0,07 
	���$&�! 0,88 0,89 0,01 
S�&�! 0,49 0,48 0,01 
S�!�$'�! 0,60 0,59 0,01 
L�����!��! 0,63 0,65 0,02 
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