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�� ������� �������� ���������� �������� �����������!�" !#����#�" $���� �%&��� 
$���!��� H—H #%������"��#��. '��#�����(� ������( ����#����)� ���#�)*����* #(#�-
��# +�"���� �, �����!��#��� $���!���� H—H #%������"��#��, ���)���(� �� ����#� 
QTAIM ���)�%�, � ����#��0)� ���&)*��#�(" $���!��� #(1�&!�%����0� #%������"��#��, 
����#���(" �� EDA ������!�. 
 
� � ! " � # $ �  % � � # �: ���������, �����3��, QTAIM, EDA, H—H #%������"��#��. 

 
���,�)�� �%#����(� �������#���)�� ��)�!���������#���($ �����(6���($ ������ �#)�-

���� ��)�!&)� �14�10, �������#)����� # #��� �#&$ �%�����#: ��������� (1) � �����3�� (2). ��-
�)���#���= ����������#����0� � �)�!������0� �������� ���$ ��)�!&) ���#�6�� ��� �!�����-
�����)*�($ [ 1—4 ] � ����������!�$ [ 5—11 ] ��,��. �������� �� ��, ��� �%�0�&�(" �%���� 
�14�10 #(0)���� ��������!� ,�)�� �����>���(� �� ���#����= � )���"�(�, ��������� (1) 
����0������!� ,�)�� �����������)��, ��� �����3�� (2). '� ��%�(� �3��!�� [ 5—11 ] ��� ����-
�������)*����* �����#)��� 4—8 !!�)/��)*. �,C������� ��!�" �����������)*����� ,()� ���� 
'�)��0�� � F������� [ 5 ] (�5,52 !!�)/��)*) �� ����#� ���)���#���� ��%������($ ���&!�&�  
� #(#��� � )&�1�� �����>���� �-������ # ���������� (1). G ��,��� ����� � ���#����# [ 9 ], 
���#������" �� ����#� QTAIM (quantum theory atoms in molecules), ,()� ��!�%���, ��� ����)-
����)*�(� ��!�����, �,������#�=6�� ,ó)*1&= ���,�)*����* ���������� (1), �)&>�� H—H 
#%������"��#��, !������ ����� �����!��#�(" $���!���. G�)����� �����!��#��0� #!)��� # ��)-
�&= ����0�= ��)�!&)(, �� �3��!� ����� [ 9], ��>�� �����#)��* �� 10 !!�)/��)*. ���)* %����-
��)*��� #�)����� ����0�� H—H #%������"��#�� ��1)� ��($ �����#��!�# # )�3� '����� � ��-
�#����# [ 12 ], !����(� ���#�)� �6���)*��� ���)���#���� ���������� � �����3��� ������� 
EDA (energy decomposition analysis), ��%��,�����(� ����!&�� [ 13 ]. �#���( [ 12 ] ���1)�  
! #(#��& � ���&)*��#��� $���!���� H—H #%������"��#�� � &6��,����� QTAIM, ��%��,����-
��" +�"����� [ 14 ]. 

�
�&�'�( � �) ���&�	
��
 

L�)* �����" ��,��( — ���#���� ���)���#����, !������ �� ,�%���#�)��* ,( �� �� QTAIM, 
�� �� ������ EDA, �)� ��%�#�����" �3��!� ��)� H—H #%������"��#�� # ���������� (1). �)� 
���0� ,() ���#���� ������ �,��$ ��)�!&) ������� ��2 # ,�%��� 6-311++G(d,p) ��� ����6� 
!#����#�-$������!�0� ��!��� Gaussian 09 [ 15 ]. 

R���0������!�� �����������)*����* ���������� (1) �� ����1���= ! �����3��& (2) �����#-
)��� 6,5 !!�)/��)*. 	�!�� �,��%��, ��1� ������( ������=� # ��� �����%�� %������", !����(" 
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�$��� 1

 
 

,() �,�%����� # ��,���$ ��&0�$ �#����# (4—8 !!�)/��)*). ���������� ��>�& ,)�%!� �����)�-
>���(�� ��������� ��)�!&)( (1) ��0)���� ������& �����#)��� 2,00 � 2,03 Å �� ����(� ��� 
[ 3 ], ��� ���*1� �&��( #��-���-#��)*��#($ ����&��# ���$ �����# (2,4 Å). 	�!�� �,��%��,  
� ������, � �!��������� �#�����)*��#&=� � ,)�%!�� !����!�� �����# #�������. �)� )���"��" 
���&!�&�( (2) ,)�>�"1�� ���������� ��>�& ������� #������� �����#)��� 2,48 Å (���������-
�!�� %�������). ��� ����(� ��=�: ��"��� [ 2 ] — 2,43 Å, +��! � ����3 [ 16 ] — 2,47 Å, ��� ���-
#(1��� �&��& #��-���-#��)*��#($ ����&��# �����# #������� � �����%&��#��� ���&���#�� 
#%������"��#�� ��>�& �������. 

 

                                    

�$��� 2

 
 

�)� ���#����� #)����� H—H #%������"��#�� �� ��)�&= ����0�= ��)�!&) (1) � (2) '���� 
[ 12 ] ����)*%�#�) ����#����#&=6�� ,�����!�)( (3) � (4), # !����($ ,()� &��)��( #%������"-
��#&=6�� ������( (�$��� 3). '� ����(� '����� [ 12 ], ��$���(" ��������� (1) ���,�)*��� 
�#��0� �%������0� ���)�0� (2) �� 4,24 !!�)/��)*, # �� #���� !�! �0� ,�����!�)*��� ����� (3) 
���,�)*��� �#��0� )���"��0� ���)�0� (4) �� 5,16 !!�)/��)*. ���&���#�� ��������!�0� ����)!�-
#���� # ,�����!�)*��" ����� (3) ���#���� ! ����)����)*���& #(�0�(1& # ����0�� 
(0,92 !!�)/��)*). 	�!�" ���$��, ����)�>���(" '������ � ���#������ [ 12 ], ����� ���#� �� 
�&6���#�#����, �� � ��1�" ���!� %����� �� �� ��#��� !����!���, ������& �( ���#�)� �$���(� 
���#�����, �� �)� ��"���)*�($ ��)�!&).  

 

                                     

�$��� 3

 
 

'��>�� ��� �����&���* ! �,�&>����= ����)�>����" ���� ������!� ���#�����, ���,$�-
���� ��������*, ��� # �%�0�&��� (1) � )���"��� (2) �%�����$ ��%)����� ������* �����>���� 
�-������. G ��,��� '�)��0� [ 5 ] � ,�)�� ��%���" V&,���#� [ 17 ] ,()� ��!�%���, ��� # ��������-
�� (1) !�)*3�#(� ��!� )�!�)�%�#��( �� �������)*�($ ,��%�)*�($ ���0�����$, # �� #���� !�!  
# �����3��� (2) !�)*3�#�" ��! )�!�)�%�#�� �� 3�����)*��� ,��%�)*��� ���0����� (�$��� 4).  

 

                                                

�$��� 4

 
 

��$��� �% ���$ ����($, �( ���#�)� ������ (MP2/6-311++G(d,p)) �)��&=6�$ ��)�!&): 2,9-
��0���������3�� (5), 3,9-��0������������� (6), 3,6-��0������������� (7) � 4,5-��0���������-
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���� (8). L�)* ����($ �������# — ����)����*, !�! �������� �,6�� ����0�� ��)�!&)(, ��)� ��-
�&1��* �-�����>���� # ��� �)� ���� ���0����� ��)�!���������#����" ������(. ��������, 
��� �%����)*�� ��������� (1) �� 6,5 !!�)/��)* ����0������!� �����������)*��� �����3��� (2). 
���#��� 2,9-��0���������3�� (5) � 3,9-��0������������� (6). ������ ���� ,�)�� ���������-
��)*�(� 2,9-��0���������3�� (5) �� 3,3 !!�)/��)*. G �)&��� ���&!�&� (5) � (6) �( ���&1�)� 
������������* 3�����)*�($ !�)�3 � ����0� �% ,�!�#($. 	�! !�! �-�����>���� # ��$����� ��-
�������� (1) #(1�, ��� # �����3��� (2), �� � ������ # ��)��" ����0�� %� ���� ���>���� ������� 
�����>���� # ���������� ,�)*1�, ������ ������& ��,)=������ ��#����� � ��0���������3�� 
(5) �����#���� ����0������!� ,�)�� #(0����, ��� ��0������������� (6) (�$��� 5). Y�� ,&���, 
��)� ���&1��* ������������* # �,��$ �������)*�($ ���0�����$ ���������� (1)? '�)��� ����-
0�� ������( �6� ,�)*1� #�%�������. R���0������!�� �����&6���#������* 3,9-��0����-
���������� (6) �� ���#����= � 3,6-��0��������������� (7) �����#)��� � 24 !!�)/��)*. ���&-
1���� ������������� # �,��$ �������)*�($ !�)*3�$ ���������� ���#���� ! �&6���#�����& 
�%������= ��)��" ����0��, ��� !��#���� ����#��>���� #(#��( ��&0�$ �#����# [ 5 , 17 ] � ����� 
)�!�)�%�3�� !�)*3�#($ ��!�# # ���������� (1) � �����3��� (2) � ������� �-�����>���� # ���$ 
�������$. 	�� �� ����� ��!� �( �� ��#���)� �� #����� � ���&)*��#��� �)� �����!��#��� $�-
��!���� H—H #%������"��#�� # ���������� (1).  
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���#��� 3,6-��0������������� (7) � 4,5-��0������������� (8). G �,��$ ��)�!&)�$ (7)  
� (8) ���&1��� ������������*, �� # ��)�!&)� (7) ,)�%!�" !����!� ����� ����� �)� �#&$ �����# 
#�������, � # ��0�������������� (8) — �)� ���(��$. ���,$����� �������*, ��� # ���#�� �% 
&�����&�($ �)&���# ���������� H—H �����#)��� 2,25 Å, � #� #����� 2,21 Å, ��� ���*1� �&��( 
#��-���-#��)*��#($ ����&��# ���$ �����#. ��>�� ������)�>��*, ��� ��)� H—H #%������"��-
#�� ����� ���&)*��#�(" $���!���, �� ��)��� ����0�� 4,5-��0�������������� (8) ��)>�� ,(�* 
#(1� �� ���#����= � 3,6-��0��������������� (7) �, ���,����, # �)&��� �����!��#��0� $���!-
���� H—H #%������"��#��. ���#����� 3,6-��0�������������� (7) � 4,5-��0�������������� (8) 
���� ����0������!�� �����&6���#� ���)�����& # 4,2 !!�)/��)*. 	�!�� �,��%��, ��>� # 2 ��%� 
,�)*1�� ���)� ,)�%!� �����)�>���($ �����# #������� �� ��>�� �������* ,�)��� # ������& 
3,6-��0�������������� (7). '��#�����(� ������(, $��* � !��#����, ��!�%(#�=�, ��� # �����-
����� (1) H—H #%������"��#�� ����� �!���� �����!��#�(" $���!���, ��� ���&)*��#�(".  

�)� ����%�����0� ��#��� �� ����(" #����� ,()� ��1��� ���#���� ����)����)*�(� ���)�-
��#����, ,�%��&=6���� �� ���)�%� RDG (reduced density gradient), �#�"��#� !�����0� ,()� �%&-
���( V&����� � ���#������ [ 18, 19 ]  

 4/323
1RDG .

2 3

��
�

��
 (1) 
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RDG ����� ���!�����!� ������6���� ! �&)= %������� !�! # �,)���� !�#�)����($ �#�%�", ��!  
� # �,)����$, 0�� ����� ����� ��!�#�)������ #%������"��#�� ��%��" ������(. G �,)���� �����-
��#���� ��!�#�)����($ #%������"��#�" $���!����� ��%!�� �)�!������� �)������* � ��)�� #�)�-
���� RDG. G����" ���%#(��"�� #�>��" �)� ���)�%� #�)�����" �#)����� %��! ���)������ �)�!-
������" �)������� �2�, ������, ��,��#���(� %������� �0� ���0���)�%�#����" ����( 
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 (3) 

���)�% %��!� 2 ��%#�)��� ��������3���#��* ��%�(� ���( ��!�#�)����($ #%������"��#�" 
[ 14, 20, 21 ]. ������!� ���)�%� �,)����" �� �)�,(�� ��!�#�)����(�� #%������"��#���� ��-
��#�� ,()� ����)�>��� �>����� � ���#������ [ 22 ]. R�� >� 0�&��� �#����# �������#�)� ���-
0����& �)� #�%&�)�%�3�� �������($ ����($ NCIPLOT [ 23 ]. 

�)� ����)� �( ���#�)� ������ ��)�!&)( �����3��� (2) (���. 1). �)�#� ���#����� %�#���-
����* RDG �� (2)�, � &����� %��!� ��,��#����0� %������� �����3( f����. �� 0����!� ����&�-
��#&=� ����( # �,)���� 0,020 ��. ��. (�� ��� �,�3���), ����#����#&=6�� ��������!�� �����>�-
����, #�%��!�=6�� # !�)*3�#($ �����(6���($ ���0�����$. R�� ��� ��������!� �����>���(� 
�,)����, ����#����#&=6�� �%���#��$����� RDG = 0,5 ��. ��., �������( �� ���#�" ����� ���&�-
!� ����(�� ���!���.  

G �)&��� ��)�!&)( ���������� (1) �� 0����!� ��,)=������ ��� �����. #���( # �,)���� 
0,020—0,021 ��. ��. (�� ��� �,�3���) ����#����#&=� ��������!�� #%������"��#��� # ���$ ��-
���>���($ !�)*3�$. ���� # �,)���� 0,012 ��. ��. ����#����#&�� ��,�)*1��& ��������!��& ��-
���>���=, )�!�)�%�#�����& �� ��%��!�&��� !�)*3� # ,����"�� H—H #%������"��#&=6�$ 
�����#. G�� ��� �,)���� �������( �� ���#�" ����� ���. 2 ����(� 3#���� (3#����" ���&��!  
��. # �����>���� ������). Y��#���(" ���� �� 0����!�, �����)�>���(" # �,)���� ����3���)*-
�($ %������" (–0,013 ��. ��.), ����#����#&�� �)�,��& �����!��#���& #%������"��#�= ��>�& 
�#&�� ������� #�������. �,)���* �������� �� ���. 2. 	�!�� #%������"��#�� ��>�� �$���!��-
��%�#��* !�! #��-���-#��)*��#�. 	�!�� �,��%��, ���)�% %�#�������� RDG �� (2)�, � &����� 
%��!� ��,��#����0� %������� �����3( f����, �� #(�#�) ���&)*��#��0� $���!���� H—H #%��- 
 

 
 

�	�. 1. f����! %�#�������� RDG �� sign(2)� �)� �����3��� (��#��). RDG �%���#��$����*  
(RDG = 0,5 ��. ��.) (������) 
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�	�. 2. f����! %�#�������� RDG �� sign(2)� �)� ���������� (��#��). RDG �%���#��$����*  
(RDG = 0,5 ��. ��.) (������) 

 
����"��#��, ��� ��%#�)��� 0�#����* � !����!������ QTAIM � ���#�)*����� #(#���# �����  
� ���#����# [ 9 ] �, �����!��#��� $���!���� H—H #%������"��#��. 
�)�����#����� #�)�����  
# � 10 !!�)/��)* [ 9 ] ��>�� ,(�* ��������, �� ��� ���� ���#�)*����* �&��������)*�($ #(#�-
��# � $���!���� ��!�0� ���� #%������"��#�� # �����(6���($ ��)�!���������#���($ �������$ 
��������. 
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