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� ������ ������� �� ������ ��2/6-311++G(d,p) � QTAIM ���!�"� #$!� %����&��� 
����������� ���!�&������ 2,6-#��-[2-(1�-%����!-2-�!)-����!]-%���&��� � 2,5-#��-[2-
(%���&��-2-�!)-����!]-1�-%����!�. �������!���, ��� � %����' ��!���!� �#��"����* 
�����������* ����0�������* ��&���&��* ��*"8, ���%�����$ ������' ��9�������� ��-
!�#!��$ %� ��������; � &���0�������' ��&���&��' ��*"8; � Z-�"����� 2-[2-(1�-%��-
��!-2-�!)-����!]-%���&���. <�� ��!�#!���� �#��!��!��� ����������� �"����&�'������ 
&��� &������ ��&���&��' ��*"�. � �� =� ����* #�!�� =������ ����������� ��!���* &!* 
�#��"�����* ����0�������>� �"����&�'����* � 2,5-#��-[2-(%���&��-2-�!)-����!]-1�-
%����!� %����&*� � ?����������� ��"�$�� �&��' �" ���%����� ����0�������' ��&�-
��&��' ��*"�, ��%����=&�;9����* ���!����� ��������B�'�* ���%�����$. <�� �#��!�-
�!����� ��"��=����8 ��*������$� ��!�#���' ��&���&��' ��*"� � %��!�&��� �!���� "� 
���� %�%��������>� ���=&���* ��0�%����� ��&���&��' ��*"� � ����&���0�����; �?��� 
����� ��&���&�. 
 
� ! " # � $ % �  & ! � $ �: ����0�������* ��&���&��* ��*"8, ��*������$� ��!�#���*, ab 
initio ������$, QTAIM, 2,6-#��-[2-(1�-%����!-2-�!)-����!]-%���&��, 2,5-#��-[2-(%���-
&��-2-�!)-����!]-1�-%����!. 

�������� 

C�?����0�����* ��&���&��* ��*"8 �"������ #�!�� %*��&��*�� !��, � ������� ����$��* D��-
>� �"����&�'����* ����&�� ����>�������������>� ���!�"� [ 1—3 ]. C�?����0�����* ��&���&-
��* ��*"8, �"������* ���=� ��� ����0�������* ��&���&��* ��*"8, �������� "� #��!�>������; ��-
�������8 %�%��&��, %��������, ��
 � &��>�� #��������$� ��!���! [ 4—8 ]. ��������� ����-
0�������' ��&���&��' ��*"� ��=�� %���0�%��!8�� ��"!����8�*. 	��, ����0�������* ��&���&-
��* ��*"8 ��=�� #$�8 �#��"����� �&��' ��0�%�����' � &���* &�����$�� >��%%��� (1�—2B, 
c���� 1) �!� �&��' &������' � &���* ��0�%����$�� >��%%��� (1B—2�, ����� 2) [ 9—12 ]. 
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C�?����0����$� ��&���&�$� ��*"� �"���!��8 ��� D��%��������!8��, ��� � ����&��� 
��������' ����� [ 9—17 ]. �&��� �" ������������� %�&��&��, %�"��!*;9�� �"����8 ���'���� 
��&���&�$� ��*"�', *�!*���* %�&��& CD'&��� �����$ � ��!���!��� (Quantum Theory Atoms in 
Molecules, QTAIM) [ 18, 19 ]. ������ ��%�!�>������� � D���>��������� ������������� ��&���&-
�$� ��*"�' � ������ QTAIM B����� %�����*���* &!* �%�����* ������- � ��=��!���!*��$� 
��&���&�$� ��*"�' [ 9—13 ]. � �� =� ����* C�'&�������* �����* ��B!� !�B8 �>���������� 
%��������� � �������!���; ���#�������' ����0������$� ��&���&�$� �������� [ 14, 15 ], %�-
D���� ���8�� %���%������$� %��&����!*���* �"����8 ��"!���* ��=&� ����0������$�� �"����-
&�'����*�� ��%� 1A—2B � 1B—2A � ��%�!8"������� %�&��&� QTAIM.  

����� ���� �"����$ ��&���&�$� ��*"�, � �����$� >��%%� >N—H %����!8��>� 0��!� #$!� 
� ��!� &����� %������ [ 20—24 ]. ����%!���$� D��%��������!8�$� � ������������� &���$� 
%�"��!*;� %��&%�!�=��8, ��� �#� ��%� (1A—2B � 1B—2A) ��&���&��>� ��*"$����* ��>�� ���-
9����!*�8�* � 2- � 2,5-"���9���$� %����!��. U�D���� "���9���$� %����!$ ��=�� ��%�!8"�-
���8 ��� �&�#�$� ��&�!� &!* �"�����* ����0�������' ��&���&��' ��*"�.  

��>!���� &���$� ���, �
 � V�� �%��������%�� &!* �#��"�����* ��!8��' ��������!���-
!*���' ��&���&��' ��*"� (����) ���#��&��� ?����������� 6- �!� 7-�!����>� 0��!�, >&� ���-
�$ ���!���&� �!� �"��� �>��;� ��!8 ��0�%���� ��&���&��' ��*"� [ 24—30 ]. � �����*9�' ��#�-
�� #$!� �"����� ��������!���!*���� �"����&�'����� ��%� N—H�N � Z-�"����� 2-[2-(1�-
%����!-2-�!)-����!]-%���&��� 1 � %����&��� ��������� � �>� �-�"������, � ������� D�� �"��-
��&�'����� ����������� (����� 3). 

 

 
 

����� 3. ��������� Z- � E-�"������ 2-[2-(1�-%����!-2-�!)-����!]-%���&��� 1 
 

��!�� #$!� �"����$ ���� � 2,6-#��-[2-(1�-%����!-2-�!)-����!]-%���&��� 2 � 2,5-#��-[2-
(%���&��-2-�!)-����!]-1�-%����!� 3 (����$ 4 � 5 ��������������).  

������ ���� %��&����!���$� �������� %����&�!� � %���98; ��������-���������>� %����� 
Gaussian-09 [ 31 ] ����&�� ��2 [ 32 ]. � �������� ��%�!8"���!� ��!�����-���9�%!���$' #�"��-
�$' ��#�� U�%!� 6-311++G(d,p), ��!;��;9�' ��#�� &�??�"�$� ?���0�', � ���=� %�!*��"�-
0����$� ?���0��: d �� �*=�!$� ������ � p-?���0�� �� ������ ��&���&� [ 33, 34 ]. U���� ��-
������ D���>�� ���9����!*!� >��&�����$� ����&�� U�!�* [ 35 ] � �&����������' �%����"�-
0��' ���� >������������� %���������. W!�#�!8�$' ������� ������!�����!�* ���!�"�� ��!�-
#���!8��' "�&���. ���������� ����$� ������ ���&���!8������ � ����=&���� >!�#�!8��>� ��-
������ �� D���>��������' %����������. ���!�" ��%�!�>������� ������������� %����&�!�  
� ��%�!8"������� %����� AIMALL [ 36 ]. 

 

 
 

����� 4. ��������� 2,6-#��- 
[2-(1�-%����!-2-�!)-����!]-%���&��� 2 

  

 
 

����� 5. ��������� 2,5-#��- 
[2-(%���&��-2-�!)-����!]-1�-%����!� 3 
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	 � # ! � 0 �  1  

#"$
����%" �
��������, !���% ���&"�, ��%, �
��'��
��%" �( '
����% � ���"���������  
!�� ��"!��"��� 1—3 

������*���, Å �>�!, >��&. 

�
��

&�
��

��
� 

d(N—H) d(N�H) 
[d(I)(N(I)�H)] d(II)(N(IIZ)�H) �(�N�H—N) 

[�(I)(�N(I)�H—N)] �(II)(�N(II)�H—N) �1

[�1(I)]
�1(II)

�2

[�2(I)] 
�2(II) 

\������, 
vN—H, ��–1 

�����-
�������8,

IN—H, 
��/��!8–1

1-Z 1,0299 1,8107  149,1    7,5    4,2  3291 530,4 
1-E 1,0096 5,1885      7,0    9,5  3677   51,0 
2 1,0180 1,9374  139,9  20,0    5,7  3502  

(����) 
3512  
(���) 

187,2 
(����) 
266,1 
(���) 

3 1,0289 1,7710 2,4109 149,8 111,4   0,1 16,2 20,9 22,7 3292 463,3 

	��'�*���� � �
 ���'+����� 

����������* >�������* Z-�"����� 2-[2-(1�-%����!-2-�!)-����!]-%���&��� 1 %��&%�!�>��� 
?����������� ��������!���!*���' ��&���&��' ��*"� ��%� N—H�N. W������������� %���-
����$ D��>� �"����&�'����* %����&��$ � ��#!. 1 � �#�"�����$ �� ����� 6. 

 

 
 

����� 6. �"�����$� >������������� %�������$ ?����������* ���� 
 

������*��� d(H�N), ������;9�� ����������' ��������� Z-1-�"�����, ������!*�� ���>� 
1,81 Å. 	���' #!�"��' ������� ����� ��&���&� � >���������� ���������� &!* &��������� ��!8-
�$� ��&���&�$� ��*"�' N—H�N. �"������, ��� ��!8��* ��&���&��* ��*"8 %����&�� � �&!���-
��; �����������;9�' ����!�����' ��*"� [ 37 ]. �&!������ ��*"� N—H � Z-1-�"����� %� ����-
����; � �-1-�"������ ������!*�� 20 �Å (��. ��#!. 1). ������ ��%�!�>������� %��������� ����-
&�� QTAIM (��#!. 2) �#����=����� ?����������� ��*"���' ����������' ����� (�
	) (�H�N = 
= 0,0405 ��. �&.) ��=&� ������� N � �, � ���=� ��!80���' ����������' ����� (

	) (���� = 
= 0,069 ��. �&.). �#� %�������� ���"$��;� �� �#��"������ ��������!���!*���' ��&���&��' ��*-
"� N—H�N. ��!����� D!��������' %!������� �H�N (0,0405 ��. �&.) ���������� &!* ���&���  
� ��!8�$� ��&���&�$� ��*"�' [ 38 ]. 

��%�!����!8�$� ���!�&�����* %����&��$ � ��%�!8"������� ���!�"� RDG (reduced density 
gradient), �%������>� �. b�%���� � ���������� [ 39, 40 ] 

 4/323
1 | |RDG .

2 3
��

�
�	

 (1) 

RDG ����� %���������� �����*9���* � ��!; "������* ��� � �#!���� ����!����$� ��*"�', ���  
� � �#!���*�, >&� ����� ����� ������!������ �"����&�'����� ��"��' %����&$. � �#!���� ?��-
��������* ������!����$� �"����&�'����' ���������� ��"��* D!��������* %!������8 � ��!�* 
��!����� RDG. �����' ���#��&���' &!* ���!�"� ��!�����' *�!*���* "��� ��%!������ D!��-
������' %!������� �(r). ���!�" "���� 
2 %�"��!*�� �&����?�0������8 ��"�$� ��%$ ������-
!����$� �"����&�'����' [ 19 ]. ����&��� ���!�"� �#!����' �� �!�#$�� ������!����$�� �"����- 
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	 � # ! � 0 �  2  

��������'"���" �
�
�"��% � )�"��"��'"���" �
�
��"������� *#*�  
� �+�������
��%� �"��'�"��%� -����� ��"!��"��� 1—3 * 


���������* �����  
��&���&��' ��*"� 


�!80���*  
����������* ����� ��#������$� "������* W�������

<���>��������� �������������� 
����������' ����� ��&���&��' 

��*"� 
���&�- 
����� 

�H�N �2�H�N �RCP �2�RCP 
1 
2 
3 |
1 + 
2| /
3 G V H |V | /G 

1-Z 4,05 12,50 0,69 4,24 –6,45 –6,09 25,04 0,501 3,42 –3,72 –0,30 1,088 
2 3,07 10,91 0,74 4,19 –4,27 –3,89 19,07 0,428 2,64 –2,54   0,10 0,962 
3 4,36 13,09 0,73 4,60 –7,14 –6,77 27,00 0,515 3,72 –4,16 –0,44 1,118 

 
 

 

* ��� "������* %����&��$ � ��. �&., �102. 
 
&�'����*�� #$!� ��&���� ��"��#����� �=����� � ���������� [ 41 ]. <�� =� >��%%� ������� 
%��&�����!� %��>����� &!* ��"��!�"�0�� �������$� &���$� NCIPLOT [ 42 ]. ������ ��!���!$ 
2-[2-(1�-%����!-2-�!)-����!]-%���&��� 1 � Z-?���� %��&����!�� �� ���. 1. 

�� ���. 1 %����&��� "���������8 RDG �� sign(
2)�� � ������ "���� ��#�������>� "������* 
�����0$ W����. �� >��?��� %���������;� �%�&$ � �#!���� 0,022 ��. �&. (%� ��� �#�0���), ����-
�������;9�� ����������� ��%�*=���*�, ��"����;9�� � %����!8��� � %���&������ ?��>���-
���, � �"����&�'����; ���-&��-���!8�� 0,007 ��. �&. � 7-�!����� 0��!�, �?������������ %�� 
�#��"������ ����. ���������� ��%�*=���$� �#!����, �����������;9�� �"�%���������� 
RDG = 0,5 ��. �&., %������$ #����' � (��. ���. 1). �#!���� ��!8��' ��&���&��' ��*"� 
sign(
2)�� (�0,0405 ��. �&.) ������������� ��. �#!���8 %���=����' D!��������' %!�������, 
�����������;9�* �"����&�'����; ���-&��-���!8�� sign(
2)�� (0,007 ��. �&.), �������� �����-
!�� ���.  


���� ��%�!�>������� ������������� #$!� ���������$ �
 ��!�#���* &!* ����������' 
>�������� ?��� Z-1 � �-1 (��. ��#!. 1). �����!8�$� ��!�#���* ��*"� N—H %����!8��>� ��!80� 
 

 
 

���. 1. W��?�� "���������� RDG �� sign(
2)�� &!*  
2-[2-(1�-%����!-2-�!)-����!]-%���&��� 1 � Z-���?����0��. 

RDG �"�%���������8 (RDG = 0.5 ��. �&.) (%���$' ������' �>�!). � — �����������  
�"����&�'����*, �� — ��&���&��* ��*"8, ��� — �"����&�'����� ���-&��-���!8�� 
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!�>�� �&����?�0���;��*, ��� ��� �� ���B���;��* � &��>��� ��!�#���*��. 
�!�#���� ��*"� 
N—H � Z-?���� ���9��� � �#!���8 ��"��� ������ %� ��������; � �-?����' �� 386 ��–1. b��-
����!8��� ������� ���9���� ������$ N—H �#��!��!��� �!�*���� ��������!���!*���' ��&�-
��&��' ��*"� N—H�N. ���>�� ��=�$� %��"����� ��&���&��>� ��*"$����* *�!*���* &��*��-
������� ���!������ ������������� %�!��$ ��!�#���' N—H %�� %�����&� �� E-1 � �"����� Z-1 
(��. ��#!. 1). �!�&��� �������8, ��� ����������$� ������$ � ������������� ��!�#���'  
N—H ����B� ��>!���;��* � D��%��������!8�$�� "������*�� �
 �%������ &!* 2-(2-�0�!-1-
?���!D����!)%����!�� (����� 7) [ 43 ]. 

 

 
 

����� 7. ��������� 2-(2-�0�!-1-?���!D����!)%����!� 
 

W������������� %�������$ ?����������* ���� � ��!���!� 2 ��9�������� ��!���;��* 
�� ���!�>���$� %��������� � ��������� Z-1. ��=������� ������*��� d(H�N) � ���&������ 2 
�� 0,13 Å #�!8B�, ��� � ��!���!� Z-1. � �� =� ����* &!��� ��*"� N—H � 2 �� 12 �Å ������ %� 
��������; � Z-1. ��!����� ��!�����>� �>!� �N�H—N (��. ����� 6) ����8B����* �� 9,2� %�� 
%�����&� �� �#$���' � #�?����0�����' ��&���&��' ��*"�. 
���� D��>�, ���!������ �������-
�$� �>!�� �1 � ��!���!� 2 �� 12,5� ���"$���� �� #�!8B�; ���%��8 ���!�����* �� %!����' 
��������$ %� ��������; � Z-1 �, ��� �!�&�����, ��!�#!���� ��&���&��>� ������� � N—H�N 
�"����&�'����� [ 44—47 ].  

������ ��%�!�>������� %��������� %��&���"$���� ?����������� &��� D�����!����$�  
7-�!���$� 0��!�� %�� �#��"������ �����������' ����0�������' ��&���&��' ��*"� ��%�  
N—H�N�H—N � ��!���!� 2. b������� D!��������' %!������� � 

	 ����� 0,0074 ��. �&. 
&!* �#��� 7-�!���$� 0��!�� (��. ��#!. 2). b������* �H�N � ��*"���' ����������' ����� ������-
!*�� 0,0307 ��. �&. ����8B���� D��� %��������� ���&���!8������ �# ��!�#!���� ��������!���-
!*���' ��&���&��' ��*"� � �!���� #�?����0�����>� ��*"$����* [ 45—49 ]. �!* �0���� ���%��� 
��!�#!���* ���� ���%�!8"����* ��������� |
1 + 
2|/
3 � ����B����� |V | /G, >&� 
1, 
2, 
3 — 
��#������$� "������* �����0$ W����, G — �����������* � V — %����0��!8��* D���>��. ���-
!������ D��� ����B���' %��&%�!�>��� %���#!�&���� ���#�!�"���;9�� D??����� D!�������-
���>� %�!* ��& ��%�!8����$�� [ 19 ]. ����B���* |
1 + 
2| /
3 � |V | /G � ���&������ 2 ���8B� 
���!�>���$� � ���?����0�� Z-1 (0,428 � 0,501; 0,962 � 1,088 ��������������, ��. ��#!. 2), ��� 
���%�&��� � ���0�%0��' ��!�#!���* ����0������$� ��������!���!*��$� ��&���&�$� ��*"�' 
%�� ��!���� ��������0�� &������ ��&���&��' ��*"�.  

���!�" "���������� ��!����$ RDG �� D!��������' %!������� �(r) � ������ "���� 
2 �$-
*��! �����!8�� �%�&��, ��>&� RDG ��������* � ��!; (���. 2). C�?����0�����' ��&���&��' 
��*"� ������������� "������� –0,030 ��. �&. (%� ��� �#�0���), ��� ���8B� %� ��������; � ���!�-
>���$� "�������� � ��!���!� Z-1 (–0,0405 ��. �&.) � ������������� ��������!8�� �!�#$� ����-
����!���!*��$� ��&���&�$� ��*"*�. �#!���8 –0,012�0,022 ��. �&. (��. ���. 2) ������������� 
���-&��-���!8���$� �"����&�'����*�. U� ��������; � ��!���!�' Z-1, >&� ��#!;&����* ��!8-
�� �&�� �%�& RDG � �#!���� 0,007 ��. �&. (%� ��� �#�0���, ��. ���. 1) � ��!���!� 2 ����� �%�&�� 
���$�� (0,005�0,010 ��. �&.), ��� ���&���!8������ � #�!8B�' ��!����� ����!������* %� ������-
��; �� ���������' Z-1. 	���� �#��"��, �"������ ����!������� &������ ��&���&��' ��*"� %��-
��&�� � �#�;&���� ��!�#!���; ��=&�>� �" ���%�������, %��%*�����* #!�>�%��*����� %��-
�������������� ���%�!�=���; ��*"�' N—H ��������!8�� ��0�%����.  

������ �
 �%����� &!* ��������$ 2 &�! �!�&�;9�� ��"�!8���$: #�!�� ��"��* ������� N—H, 
3502 ��–1, ������������� �����������$�, � #�!�� �$����*, 3512 ��–1, — ����������$� N—H 
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���. 2. W��?�� "���������� RDG �� sign(
2)�� &!* 2,6-#��-[2-(1�-%����!-2-�!)-����!]-%���&��� 2 (�!���). 
RDG �"�%���������8 (RDG = 0,5 ��. �&.) (�%����) 

 
��!�#���*�. ������$ %���"�!�, ��� �"����&�'����� %� ��%� 1A—2B � ���&������ 2 %����&��  
� >�!�#��� ���9���; �����������$� � ����������$� ��!�#���' �� 211 � 221 ��–1 ���������-
����� %� ��������; ��!�#����� N—H � Z-1. U�� D��� �����$' �&��> �#��� %�!�� N—H � ��-
!���!� 2 %� ��������; � E-1 �������* � ����� ��9�������$� "������* (175 � 165 ��–1 �������-
�������, ��. ��#!. 1). ������������� �#��=&���$� %�!�� � 2 "�����;� %����=������� "����-
��� %� ��������; � �����$�� � E-1 � Z-1 (��. ��#!. 1), ��� ���=� ���&���!8������ � %�!8"� ��-
!�#!���* ����0�������' ��*"� N—H�N�H—N � 2 %� ��������; � �"����&�'������  
N—H�N � Z-1. \��"�$��'�� ��=�$� *�!*���* ��, ��� &����� *�!���� ��=�� #$�8 �#����=��� 
����&�� �
 �%��������%��.  

	���� �#��"��, ��%�!�>������� � �%�����!8�$� �������������� ���&���!8����;� � %�!8"� 
��!�#!���* ��&���&��>� ������� %�� ��"���������� ����0������$� ��&���&�$� ��*"�' ��%� 
1A—2B.  


�������-���������� ������$ ��!���!$ 2,5-#��-[2-(%���&��-2-�!)-����!]-1�-%����!� 3 
&�!� �����B���� &��>�; ������� ?����������* ����, ��!����; �� ��', ������* ���!� ����� 
� 2,6-#��-[2-(1�-%����!-2-�!)-����!]-%���&��� 2. W!�#�!8�$' D���>��������' ������� ����-
��������� ?����������; ������������' ����0�������' ��&���&��' ��*"� (����� 8).  

 

 
 

����� 8. W������������� %�������$ ��*�������' ��������!���!*���'  
��&���&��' ��*"� � ��!���!� 2,5-#��-[2-(%���&��-2-�!)-����!]-1�-%����!� 3 

 
��"��=����8 �#��"�����* ������������' #�?����0�����' ��&���&��' ��*"� (�C��) #$-

!� &���"��� ����&�� ����>�������������>� ���!�"� [ 10, 50, 51 ]. �!* �C�� ���������� ��!�-
��� >!����' � ��������%����' ���%����� ��&���&��>� ��*"$����*. �!* >!����' ���%�����$ 
&!��� ��*"� N(�)�H ������ (d(I) = 1,77 Å) %� ��������; � �������' ���%������' (d(II) = 
= 2,41 Å). ��"��0� &!�� d(N(�)�H) ������!*�� �0,6 Å. �������* ���%������ ����, ��� %����-
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!�, ����� �"�>����. � ���&������ 3 �>!$ %������;� �!�&�;9�� "������* �(I) = 149,8°, �(II) = 
= 111,4°, ��!����� ��(�N�H—N) � 40°, ��. ��#!. 1) [ 10 ]. O��>���� ��!���!$ 3, �������;-
9�' � ?����������� �������' ���%�����$ ���� (N—H�N(I)), ����� #�!�� %!����� �����-
���, ��� ��������%����* ���%������ (N—H�N(II)). 	�������$� �>!$ �1(I) � �2(I) (��. ����� 8) 
����$ 0,1° � 20,9° ��������������. � �� ����* ��� ���!�>���$� �>!$ �1(II) � �2(II) �������' 
���%�����$ ����$ 16,2° � 22,7° �������������� (��. ��#!. 1).  

���!�" ��%�!�>������� %��������� � ��!���!� 3 �$*��! %���������� ��!8�� �&��' ��*"�-
��' ����������' ����� (3, –1), �����������;9�' �������' ���%������ ��*"� N—H�N(I) � ��-
%������;9�; 

	 (3, +1), ������;9�; "� "��$����� ��!����>� 0��!� [ 52 ]. ���������� ���-
�������� �����, �����������;9�� �������' ���%������ ��&���&��' ��*"� N—H�N(II), >���-
��� �# ���������� ����>� �"����&�'����* �!� �>� ���"�$��'��' ��!����. N�!� ���������8 >��-
����������� %�������$ �������' ���%�����$ ���� � ���&������ 3 � ���!�>���$�� �������-
��������� � ��!���!� 2, �� &!��� ��&���&��' ��*"� H�N(I) ���8B� �� 0,17 Å, &!��� ����!���-
��' ��*"� N—H �� 11 �Å &!����� � �>�! �(I) #�!8B� �� 9,9° (��. ��#!. 1).  

��������� ��%�!�>������� ������������� ���=� ���&���!8������ � %�!8"� ���!���* ���� 
� �!���� ������������' ��&���&��' ��*"�. N�!� "������� D!��������' %!������� � 
	 (3, +1) 
� ���&�����*� 2 � 3 %���������� �&�������� (0,0074 � 0,0073 ��. �&. ��������������), �� ��!�-
���� �H�N � ����������' ����� ��*"� ���*���* ��9��������: �� 0,0307 &� 0,0436 ��. �&. ����-
����������. ����B���* |
1 + 
2| /
3 (0,515 %����� 0,428) � |V | /G (1,118 %����� 0,962, ��. ��#!. 2) 
���=� ���*;��* � ������� ���!�����* %�� %�����&� �� ��!���!$ 2 � ��!���!� 3. �"������� 
>������������� � ��%�!�>������� ������������� >������, ��-%���$�, �# ��!���� #�?����0�-
����' ��&���&��' ��*"� � ���&������ 2 �� ������' � 3, � ��-����$�, �# ���!���� �&��' �" ���-
%����� %�� ���������� �����������' ��������!���!*���' ��&���&��' ��*"�.  

���!�" "���������� ��������>� >��&����� %!������� (RDG) �� D!��������' %!�������,  
� ������ "���� 
2, �$*��! ��!���� B���� �%�&�� RDG �� "������*��, �����*9����* � ��!; 
(���. 3). ��!����� sign(
2)��, ������;9�* ��&���&���� ��*"$����; ��%� N—H�N(I), %����-
���� "������� �0,053 ��. �&., ��� ���������� &!* ��&���&�$� ��*"�' ���&��' ��!$. ���&� �#��-
=&���$� ��!���! ��!����� sign(
2)�� � 3 ����� ���#�!8B�� "�������, ��� ���&���!8������  
� ���#�!8B�' ��!� ���� ���&� ��!���! Z-1 � 2. ����&* �" "������* sign(
2)��, ��&���&�$� 
 

 
 

���. 3. W��?�� "���������� RDG �� sign(
2)�� &!* 2,5-#��-[2-(%���&��-2-�!)-����!]-1�-%����!� 3. 
RDG �"�%���������8 (RDG = 0,5 ��. �&.) (%���$' ������' �>�!) 
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��*"� � ���!�&�����$� ���&�����*� ��=�� ���%�!�=��8 %� ���� �#$����* ��!$ ����: 3 > 
> Z-1 > 2.  

�#��!;��$� "������* D���>�' ��&���&�$� ��*"�', �0�����$� %� ����&� <�%���"�, ��-
���!8�� "��$B��$ [ 57 ]. �&���� D�� "������* %�"��!*;� �0����8 ��������!8��; D���>�; ��-
&���&��' ��*"�. N�!� ����������8 ������������8 ���� � ���&������ 1 �� �&���0�, �� ����-
����!8��* ������������8 ���� � ��!���!� 2 #�&�� ������!*�8 0,67, � ������������8 �������-
�����' ��*"� � ��!���!� 3 #�&�� 1,103, ��� ��>!������* � ��&�!8; �����������>� �"����&�'��-
��* � ��!���$� ����������. 

������ �
 �%����� ��������$ 3 �#����=�! "������!8��� ������� ���9���� ��!�#���*  
N—H � %���� &��������� ���!������ �����������;9�' ������������� IN—H %� ��������; � ��-
!���!�' 2 (3292 %����� 3502; 3512 ��–1 � 463 %����� 187; 266 ��/��!8–1, ��. ��#!. 1). �!�&��� 
�������8, ��� ��!����$ N—H � IN—H ���!� ����8 #!�"�� � "������*�, ����������$� &!* �����-
���$ Z-1 (��. ��#!. 1). 	���� �#��"��, ��=�� %��&%�!�=��8, ��� ��!� �������' ���%�����$ 
������������' ����0�������' ���� � 3 #!�"�� � &���0�������' ���� � Z-1. �� ��������� 
���!�"� >�������������, ��%�!�>������� � �%�����!8�$� ������������� ��=�� �&�!��8 �$��& 
� ���, ��� !;#�* ��������0�* ��=&� ���� %����&�� � �#�;&���� ��!�#!���; ��&���&�$� 
��*"�', �%!��8 &� ��"�$�� �&��' �" ���. ������������� &���0�������' ���� ���&�$ � ��-
�������������� >!����' ���%�����$ ����0�������' ����, ��� ���&���!8������ �# �� �&��-
��������.  

��"������ ����������$' ��%���: %����� �"����&�'����� 1B—2� � 3 ��!������* �� �"����-
&�'����* 1A—2B � 2? ���������� ���� � ����� "����* �"�����>� �!�*��* ��0�%����� � %��-
��� �!���� � &������ — �� ������. � �!���� �"����&�'����* 1A—2B &�� ����� ��&���&� ���-
&*� � ����&���0�����; �?��� ����� �"���. ����������� ������*��� H�H, �����������;9�� 
�&������������ ����=&���; ������ ��&���&� � ����&���0�����' �?��� �"���, ������!*�� 
2,27 Å 2, ��� ���8B� ����$ ���-&��-���!8���$� ��&����� ������ ��&���&� (2,32�2,4 Å [ 50—
53 ]). 	���� �#��"��, &�� &����� N—H ��>�� �&���������� �"����&�'�������8 � ������ �"���, 
�� 0���' D��>� ���������* ��!�#!���� �#��� ���%�����.  

� �!���� �"����&�'����* 1B—2� � 3, ��!� ����&��8 �" �����������>� �����*��*, &�� 
����� �"��� &�!=�$ ����&��������8 � �&��� � ��� =� ������ ��&���&� (��. ����� 5). �&���� 
D��>� �� %������&��. ����������� ������*��� N�N � ������������' ���� ������!*�� 3,15 Å, 
��� %��#!�=����* � �������� %��&�!� ����$ ���-&��-���!8���$� ��&����� D��� ������ 
(3,00�3,16 Å [ 53—56 ]). �#!�=���� ������ �"��� � >�%����������� �!���� �#��"�����* #�?��-
��0�����' ��*"� 1B—2� � 3 %����!� #$ � %���#!�&���; D���>�� *&��-*&����>� � D!������-
D!��������>� ����!������*, %� ����B���; � D!������-*&������ %���*=���;, ��� &�!��� ��-
��"��=�$� ?����������� �����������' ��*"� � ��!���!� 3.  

C$!� %����&��� �0���� D���>�� ��������!���!*���' ��&���&��' ��*"� H�N %� ����&�-
��, %��&!�=����' <�%���"� [ 57 ]. ��>!���� �������, ���#�!�� �!�#�* ��*"8 �#��"����* � ��!�-
��!� 2,6-#��-[2-(1�-%����!-2-�!)-����!]-%���&��� 2, ��>&� ������* #�?����0�* �"����&�'��-
��*. U� ����B���; � #�?����0�����' ������&���&��* ��*"8, ���!�"������* � ���&������  
2-[2-(1�-%����!-2-�!)-����!]-%���&�� 1, %��&%������!8��� �� 3,87 ���!/��!8. � ��!���!� 2,5-
#��-[2-(%���&��-2-�!)-����!]-1�-%����!� 3 D���>��������* %��&%������!8����8 ���!��������* 
&� 5,09 ���!/��!8.  

	���� �#��"��, �"������ ����!������� ������ �"��� %����&�� � ��������0�� "� ��"��=-
����8 ���=&���* � ����&���0�����; �?��� ����� ��&���&�. �U���>���B�'� � &����' �����-
������' #��8#� ���� �$��=&�� %������8 ����&���0�����; �?��� ��&���&� � �&�� �" ����  
� ��!���!� 3 ��"�$�����*. 	���' ��������0�� � ��!���!*��$� �������� ��=�� ��'�� ���#�� 
%���������. N�!� ��"&�'�������8 �� ���� � %���98; D!�������>�����>� �"!�����* ��=�� 
��"�����8 �&�� ��&���&��; ��*"8 [ 58 ] � &��8 %�������� � �������!���� ���� �� ����������. 
U�����** D!�������>�����; ������0�; ��!���!, ��=�� "�%�����8 ��*������$' ������"� 
�����������$� ��&���&�$� ��*"�' � ��%�!8"����8 �� � �������� ��!���!*��$� %����!;����-
!�'. 
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C$!� �������!���, ��� ��������!���!*��$� ��&���&�$� ��*"�, �#��"�����$� �&��' ��-
0�%�����' � &���* &�����$�� >��%%��� (1�—2B) ��9�������� ��!���;��* �� ��&���&�$� 
��*"�', �#��"�����$� &���* ��0�%����$�� � �&��' &������' >��%%��� (1B—2�). � %����� 
�!����, (1�—2B), ?���������* #�?����0�����* ��&���&��* ��*"8 � ����������$� ���%�!�-
=����� &�����$� >��%%. �� ������ �!����, (1B—2�), �"-"� ��������0�� �#��"����* �������-
�����* ��������!���!*���* ��&���&��* ��*"8 � �������' � �������' ���%��������. U�� �%-
��&�!���$� �#���*��!8����� �������* � �������* ���%�����$ ��>�� ��=&� ��#�' ���*�8�* 
�������. C�?����0�����* ��&���&��* ��*"8 %� ������������� �"����&�'����* ����%��� ����-
��������' ��&���&��' ��*"�. �����������$� ��&���&�$� ��*"� ��>�� #$�8 ��%�!8"����$  
� �������� ��!���!*��$� %����!;����!�' %�� D!�������>�����' ������0�� ��"��' %����&$. 
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