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��������� ���������� �����������!"#$����� # ��!�����-%#�#$����� (B3LYP/6-311+ 
+G**, B3LYP/cc-pVTZ) #����&��!�#� ������#' �����8�� 2-�#���;��<���8�="�����> 
�#����� (2-H?�
). 
�!�����-%#�#$���#� �!�$��� ���!<!�#, $�� �����8�! 2-H?�
 #��-
�� �'�= ���"�������, �����#' @#;;�! �&���� #< ������% ;���� $�� �! 4,5 ��!�/���= �#-
A� �����## ���!�=��% ���"�������. C�����#����!�=�� ;��� 8��!�������, $�� �!��-
D����> �!� 2-H?�
 ��# � = 394(5) K ��&��A#� ���=�� �#<���������#$���#> ���"��-
���, � ������� #�����' ��8��#�����8�'��!' ��&���&�!' ��'<= ��A&8 !����� � �#&��-
��#�=��> ��8��� # �&�#� #< !����� � ��8��� NO2. 	���#����> 8��� C—C—S—O(�), 
����&��'ID#> ����A��#� ��'<# S—O(�), �!��� –72(7)�, ! ��8��! NO2 �8D�������� �!<-
����8�! �����#���=�� ��������# ;��<��=���� ���=J! (C1—C2—N—O = 40(5)�). M��8-
$��� ���&8ID#� ������#����!�=��� <�!$��#' ��AQ'&����% �!����'�#> &�' ����� ���-
"�����! (Å): rh1(C—H)�� = 1,07(2), rh1(C—C)�� = 1,401(4), rh1(C—S) = 1,767(6), 
rh1(S=O)�� = 1,412(4), rh1(S—O) = 1,560(6), rh1(N—O)�� = 1,217(5), rh1(C—N) = 1,461(8), 
rh1(O—H) = 0,99(3).  
 
� ' ( # � ! ) �  + ' � ! $: 2-�#���;��<���8�="����!' �#����!, ���"�����, �����8�'��!' 
���8��8�!, �!<��!' �����������!"#', ��!����!' %#�#', �!��-�����������#'. 

 
�����8�="������ �#����� # #% ���#<��&��� '��'I��' �!A���# �;Q���!�# �����U���-

��> %#�## — ��8A!� ������> &�' �#���<! ����#% "!��!J���#$���#% ����!�!���, ���&��� <!-
D#�� �!����#>, ������������!�8���% ���#����� (���#�8�="����), �#D���% &�;!���, ��!�#-
����>, ��ID#% ���&���, !��#���#&!����, �����!������ [ 1, 2 ]. @#&�!��, �#���- # �#&����#<!-
��D����� ;��<���8�="�����> �#����� ���&��!��'I� #������ � �!$����� �����������&'D#% 
��������� ���#�����% ���;�!� ����#���% ���������. 
!� ����$��� � �!;��� [ 3 ], <�!�#� 
���;�������> ���8��8�� #�&#�#&8!�=���� ���&#���#' ��A�� ��!<!�=�' ����<��� ��# ������-
<#���!�## ���>��� �����������&'D��� ���#������� ��������#�!, !, �!� ����$!I� !����� [ 2 ], 
#�"���!J#' � ���8��8���% # ����������% %!�!����#��#�!% 2-H?�
 �!A�! &�' 8��!������#' 
<!������������> ���������� �������! � ����&�% ��������#�!%.  

?��<���8�="����!' �#����! # �� <!��D����� '��'I��' ��&��!$!�=�#�!�# ;��=U��� ��!�-
�! ���!�#$���#% ���&#���#> U���#�!������> ����, �!�#% �!� <!��D����� ;��<���8�="��#��!-
�����#&�, ;��<���8�="��!�#&�, ;��<���8�="��#&�!<#&� # &�. 
 �!���'D��8 ������# &���!-
��$�� ��&��;�� #<8$��! ���8��8�! <!��D����% �8�="��#��!�����#&�� # �8�="��!�#&�� �!�  
� �!<���> "!<� [ 4—7 ], �!� # � ��#��!��#$����� �����'�## [ 8—10 ]. � �� A� ����' �# ���8��8-
�8 ;��<���8�="�����> �#�����, �# ���8��8�8 �� <!��D����% � �!<���> "!<� �� #����&��!�#. 
	!�A� ���8����8I� ���&��#' � ������## ��#% ���&#���#> � ����&�> "!<�, $�� &��!�� &!���� 
#����&��!�#� !��8!�=���.  
                                                                 
* E-mail: G.V.Cirichev@mail.ru 
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�!��!' �!;��! ����'D��! �����������!"#$�����8 # ��!�����-%#�#$�����8 #����&��!�#I   
�#����� (2-H?�
) � �!<���> "!<�, !�!�#<8 ����������% %!�!����#��#� �����8��, ! �!�A� ��-
��&����#I ��#'�#' ��8��#�����8�'���> ��&���&��> ��'<# �! ��!;#�#<!J#I ����&������% 
���"���!J#> �����8��.  

��������	����	�� ����� 

�Q���# �����������!�� �����&#�# �! ��������� !��!�!�8�� C��-100/�M��-1 [ 11 ], ��-
<���'ID�� ��8D�����'�= �&����������> �����������!"#$���#> # �!��-�����������#$���#> 
������#����. ���!���#� ����!�!�! ���#�%�&#�� #< �""8<#����> '$�>�#, ����������> #< ��-
�#;&��! (����U��#� ���D!&# ������$���� ��$��#' ��8������> J#�#�&�#$����> $!��# �""8<#-
����> '$�>�# � ����!�!��� � ���D!&# �""8<#������ �������#' ����!��'�� ���#$#�8 ����� 
150).  

��%�&��� ���&#���#�� &�' ���8��8����� #����&��!�#' 2-H?�
 '��'��' �����#&�!� �#-
�����, ������> ���8$!�# �#&���#<�� ����������8ID��� �����U������� �;�!<J! 2-�#���-
;��<���8�="��#�%���#&! �� ����&#�� [ 12 ]. M���� "#�=����!�#' # ���!�#�!�#' ��&���� �!�-
����! 2-H?�
 ���8$!�# �#&�!� �#����� � ������!�8��> ��!����#' 69 �C (70 �C [ 13 ]).  

M�����=�8 ����!�!� 2-H?�
 �!%�&#��' � �#&� ��#��!����#&�!�!, �!����!�#� �""8<#����> 
'$�>�# � �!�88�� �����&#�# ��&����� ��# ����������� �!��-�����������#$����� �������� 
���#$����! ��&��'ID�>�' ��&�. �!#;���� #�����#���> �#� � �!������ $#���� m/e = 17 (#�� 
OH+) ;�� � #�����!�� ������!�8� 30—70 �C. M�# &!�=��>U�� �!����!�## #�����#�����= #��! 
OH+ 8���=U!�!�= # ��# ������!�8�� ���U� 100 �C ��!�! ��#<���#�! � "�����> ���#$#��>. 
�Q���# �����������!�� �����&#�# ��# ������!�8�� 121 �C.  

	�����!�8�8 '$�>�# #<���'�# ���="�!�-���#���> ������!��> �� 5/20. ��#�8 ����� ����-
������ ����&��'�# �� &#"�!�J#����> �!��#�� ��#��!��#$������ ��!�&!��! ZnO, �����8I ��#-
�!�# �������&������� &� # ����� �Q���# �����������!�� #����&8����� ��D����!. �#"�!�J#-
���8I �!��#�8 ���#���#���!�# �! "��������# 
�&!� SO-163 "���!�! 9�12 ��. �������� 8�-
���#' �����&��#' ����������� �����������!"#$������ # �!��-�����������#$������ ������#-
����! ��#��&��� � �!;�. 1.  

� �!;�. 2 ��#��&�� �!��-������, <!�#�!���> �� ����' �Q���� �����������!�� #����&8���-
�� ��D����!. �!��D����> �!� 2-H?�
 ��&��A#� ���=�� ����������8ID8I �����8�'��8I  
 

	 ! ; � # J !  2  

�	��-����
 �	
�� 2-!"�#, $	���	���� ��-
���
���� �� �%���� &���
����
	�� 

(U#�� = 50 �) 

��� m/e,  
a.�.�. 

�����#���=�!'
#�����#�����= 

NO2C6H4SO3H
+ 203 11,5 

NO2CH4SO2
�  186 27,9 

NO2C6H4SO+ 170 100 
C6H4NO2 122   5,7 
C6H4S

+ 108   9,8 

C5H4O
+   80 32,8 

C5H 4
�    64 45,9 

 
 
 

 

	 ! ; � # J !  1

'������ �����
������ &���
����
	��������  
� �	��-����
���
������� &���
����	 

�!����'�#�  
�����—"��������! M!�!���� 

L = 338 �� L = 598 ��

	�� �8$!, �A 1,35 0,72 
	�����!�8�! �""8<#����>  

'$�>�#, K 
�����'ID�� �!��'A��#�, �� 

392(3) 
 

74,3 

396(3) 
 

78,9 
���#<#�8ID�� �!��'A��#�  

�!��-�����������!, � 
  50 50 

����' �����<#J##, �  100 90 
���!��$��� &!����#� � &#"�!�- 

J#����> �!����, T��  
1,3 �10–6 3,0 �10–6 

������!� 8���� �!���'�#', Å–1 2,3—27,2 1,2—16,0
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(��. 1. `8��J## sM(s) # ����������8ID#� #� ��#��� �!<-
����# �sM(s) = sM(s)���� – sM(s)���� &�' ���"�����! I � ��8-
��#�����8�'���> ��&���&��> ��'<=I (����. — ��$�#,  
                              ����. — ����U�!' �#�#') 

 
"���8. ����J#!J#' �����8� � �!�!% ���8����8��. ��-
�8$#% ��#����> �� �;�!�8A���. � �!��-������� �!#-
;���� #�����#���� '��'���' #�� � �!������ $#���� 
m/e = 170 !.�.�. �� ���%#�����#�> NO2C6H4SO+. 
���� 
����� �!��-������ ��&��A#� &���!��$�� #�����#���> 
�����8�'���> #��, ������$��> #�� [NO2C6H4SO2 ]+, 
��'<!���> � ������� ��8��� OH, ! �!�A� ��8��8 ;�-
��� ����#% #����, '��'ID#%�' ��<8�=�!��� &#���J#!-
�#���> #��#<!J##.  

`�������#���!�#� �����������!�� �����&#�# �! ��&���#<#���!���� "�������� �D-100 
[ 14 ]. ���8����#� �! �#�## "��! G(s) ��J#��'J#>, ��!��#��% �� $!����� � ��#��&����> ����-
�8�'���> ����!��'ID�> #�����#�����# �!���'�#' sM(s) ��# �� ��&����## #< "8��J## �����> 
#�����#�����# �!���'�#' I(s), ������'�# �����&����� &#""����J#���!�#' G(s). �����8�'�-

�8I ����!��'ID8I #�����#�����# �!���'�#' �!��$#���!�# �� "���8�� ( ) ( )( ) .
( )

I s G ssM s s
G s
�

	 �  

`8��J## sM(s) # ����������8ID#� #� ��#��� �!<����# �sM(s) = sM(s)���� – sM(s)���� ��#��&��� 
�! �#�. 1. 

���	����-������� ������� 

M�����=�8 �����8�! 2-H?�
 #���� ��# ��A����#� ����#����� ����;!���=��� ����&#�!-
��, �� 8 ��� ��A�� ;��= ������=�� ��!D!���=��% ���"�������. M�����8 ����& �����&��#�� 
���8��8����� !�!�#<! �����������!"#$���#% (C@) &!���% &�' �J���# ��!������� ��#;�#A��#' 
� ���"���!J#�����8 ����!�8 �!�!, ! �!�A� � �������#$���#� # ����;!���=��� �!�!����!� 
���"������� ;��# ��������� ��!�����-%#�#$���#� �!�$��� ����&�� DFT/B3LYP � ;!<#���-
�# �!;��!�# 6-311+G** # cc-pVTZ [ 15 ]. M� &!���� &�8% �!�#!���� �!�$���� (�!��� Gaussian-
03 [ 16 ]) 8��!�������, $�� �����8�! 2-H?�
 #���� �'�= ���"������� (�#�. 2), �;�!<8ID#%�'  
� ��<8�=�!�� ��!D��#' ��8��� SO3� ����8� ��'<# C—S, ��8��� O—H ����8� ��'<# S—O  
# ��8��� NO2 ����8� ��'<# C—N. M�# ���� �������#$���#� �!�!�����, ���8$����� � �!�$��!% 
� �!<���# ;!<#�!�#, %���U� ����!�8I��' ��A&8 ��;�>. �;! �!�#!��! �!�$��! ��#&����=���8I� 
� ���, $�� ���"����� I (��. �#�. 2) '��'���' �8D�������� ;���� 8���>$#���, $�� ���!�=��� 
���"������. � �!;�. 3 ��#��&��� <�!$��#' ��������% ���8��8���% �!�!������ ���"�������, 
#% �����#���=��% �����#> # �����#> @#;;�!.  

��������	�� �	��� 

����!��� �!��-�����������#$���#� &!���� (��. �!;�. 2), �!��D����> �!� ��&��A#� ���=-
�� �&�8 �����8�'��8I "���8 — 2-�#���;��<���8�="����8I �#����8. 

 

 
 

(��. 2. 
��"������ �����8�� 2-�?�
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	 ! ; � # J !  3  

*������ ����
����� �	
	��
� (�+%��
�� 
	��������, Å, ����, �
	�.),  
�	���� ��$�� �	����� ����	���, ����������� &�
��� (��!�/���=) � ������ ����  

�����
�
�� ������� 2-!"�# �� �	���� 
	����� B3LYP/6-311++G** � B3LYP/cc-pVTZ 

M!�!���� I II III IV V I II III IV V 

B3LYP/6-311++G** B3LYP/cc-pVTZ 

(C—C—S—O)  –74,5 –80,6 –74,3 –96,1 –91,0 –73,2 –80,4 –74,6 –93,8 –89,2 

(C—C—N—O)   37,6   43,8   44,3   38,7   35,3   37,0   42,6   40,7   37,0   33,9 

(H—O—S=O) –47,7     3,8   –9,2   12,8   13,7 –49,1     5,1 –10,4   14,3     2,7 
O—H 0,978 0,970 0,970 0,969 0,970 0,979 0,969 0,969 0,968 0,969 
S—O(H) 1,618  1,635 1,639 1,649 1,652 1,599 1,616 1,619 1,628 1,630 
(O)H O(S) 2,614  2,386 2,417 2,415 2,385 2,590 2,355 2,376 2,382 2,342 
�(S—O—H) 107,4  107,5 108,0 107,9 106,7 106,5 106,9 107,1 107,3 106,4 
�E, ��!�/���= 0,0 5,75 6,62 6,70 7,32 0,0 5,50 6,64 6,75 7,21 
�G 0, ��!�/���= 
�, ���=�!' &��'*  

0,0 
0,9946 

4,57 
0,0028 

5,34 
0,0018

5,59 
0,0007

5,94 
0,0001

0,0 
0,9943

4,50 
0,0031

5,46 
0,0019 

5,77 
0,0006 

6,16 
0,0001

1, ��–1 60 46 38 37 33 59 45 33 38 36 
 

 

 

* ����!� �!�! ����������8�� T = 394 K. 
 

��' �����&��#' ���8��8����� !�!�#<! ;��! ��;�!�! ��&��= (�8���!J#' !����� ���!<!�! 
�! �#�. 3), ��<���'ID!' ��#���!�= �������#I �I;��� #< �'�# ���"������� �����8�� 2-H?�
. 
��! ���I$!�! 18 ��<!�#�#��% �!�!������, 8$#���!�! �����#�!��������= ��'<�> �—C ;��-
<��=���� ���=J!, &��8��!�! ��<��A����= ��!D��#' ��8��� SO3� ����8� ��'<# C1—S, ��8��� 
O—H ����8� ��'<# S—O3 # �#�����8��� �����#���=�� ��'<# C2—N, ! �!�A� ��<��A����= ��-
%�&! !���! S #< ��������# ;��<��=���� ���=J!. � �!$����� ��<!�#�#��% �!�!������ ;��# ��-
;�!�� 8 ��AQ'&����% �!����'�#> (C3—H, O3—H1, C1—C2, C2—N, N=O, C1—S, S=O1,  
S—O3), 7 �!������% 8���� (C2—C1—C6, C1—S—O3, C1—S=O1, O1=S—O3, S—O3—H1, 
�4—N—C2, O4=N=O5) # 3 ����#����% 8��!: 
(O3—S—C1—C2), 
(H1—O3—S—C1) # 
(O4—
N—C2—C1). ?��� ��#�'��, $�� ��� ��'<# C—H � ;��<��=��� "�!������ ���#�!������ # �!-
��!����� �� ;#������#�� ����������8ID#% 8���� �—�—�. 

��#�� ��'<�> �—C � ;��<��=��� ���=J� � ��
 !�!�#<� sM(s) 8��$�'�# � ��8���. ���#-
$#�� �r(C—C), %!�!����#<8ID#� ���!���J������= &�#� ��'<�> �—�, ;��# <!#������!�� #< 
��!�����-%#�#$���#% �!�$���� ����&�� B3LYP/6-311++G** # � %�&� ��
-!�!�#<! �� �!�=#��-
�!�#. ��!���#$�8I ���J�&8�8 #����=<��!�# ��# 8��$���## �!������% 8���� � ;��<��=��� 
���=J�. �����#�, $�� ���#$#�� �r(C—C) # �!<�#J! � �!������% 8��!% � ;��<��=��� ���=J�, 
���8$����� � �!�$��!% � �!<���# ;!<#�!�#, ��!��#$���# ����!&!I� (�!;�. 4). 

��� �������#$���#� ��������#' �����&#�# � �!��!% rh1-���8��8��. ���;%�&#��� <�!$��#' 
����;!���=��% ����!��� � ��AQ'&����� �!����'�#'� ��$#��'�# � 8$���� ���#��>��> ��'<#  
 

��A&8 &��!������# # ��8�����#�# ����&#�!�!�# �� ���-
��!��� SHRINK [ 17 ]. M�# ���� #����=<��!�# �#����� ����, 
���8$����� � ��!�����-%#�#$���#% �!�$��!% ����&�� 
B3LYP/6-311++G**. ����#�8&� ����;!�#> ������ � ;�#<-
�#�# ��AQ'&�����# �!����'�#'�# 8��$�'�# � ��8��!%.  
 

(��. 3. @������#$���!' ��&��= ���"�����! I �����8�� 2-�?�
  
                                       � �8���!J#�> !����� 
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	 ! ; � # J !  4  

/���
����	���� � 
	�����	��� ��
����
�� �	
	��
� (
	��������, Å, ����, ��!&.)  
�����
�
	 I ������� 2-NO2—C6H4SO2OH  

M!�!���� C@ 
rh1-���8��8�! 

B3LYP/6-311++G**
re-���8��8�! 

B3LYP/cc-pVTZ 
re-���8��8�! 

C—H  1,071(11)* p1 1,083 1,080 
C1—C2 1,409(4)** p2 1,401 1,398 
(C—C)��. 1,401(4) 1,393 1,390 
C—S 1,767(6) p3 1,818 1,812 
S—O3 1,560(6) p4 1,618 1,599 
  1,414(4) p5 

1,410(4) (p5) 
1,451 
1,447 

1,443 
1,440 

O3—H1 0,985(25) p6  0,978 0,979 
C2—N 1,461(8) p7 1,481 1,479 
N—O4 
N—O5 

1,225(5) p8 
1,210(5) (p8) 

1,230 
1,215 

1,229 
1,213 

�C2—C1—C6 118,8(3) p9 118,7 118,6 
�C1—C2—C3 121,2(3) (p9) 121,1 121,1 
�C1—S—O3 103,7(23) p10 103,2 102,8 
�O1—S—O3 109,8(27)  p12 110,2 110,3 
�O2—S—O3 104,8(27) (p12) 105,2 105,6 
�O1—S—O2 122,1(50) 121,8 121,4 
�S—O3—H1 106(10) p13 107,4 106,5 
�C2—C1—S 125,0(3) (p9) 124,9 124,9 
�C2—N—O4 118,4(5) p14 118,1 118,5 
�C2—N—O5  117,6(5) (p14) 117,4 117,3 
�O4—N—O5  124,0(10) p15 124,4 124,2 
�C1—C2—N 122,9(4) (p9) 123,0 123,2 
�C2—C1—S—O3 –71,5(63) p16 –74,5 –73,2 
�C1—S—O3—H1   66,9*** p17 66,9   65,2 
�C1—C2—N—O4   40,2(42) p18 37,6   37,0 
���=�!' &��'     1,0 0,995 0,994 
Rf, %     3,17    

 
 

 

    * M����U����= � ��AQ'&����% �!����'�#'% �!��$#���!�# �� "���8�� [(2,5�LS)2 + (0,002r)2]0,5, ��-
���U����# � 8��!% ��#�'�� �!����# 3���
. 
  ** pi — ��<!�#�#�� �!�=#�8���> �!�!����; (pi) — �!�!����, 8��$�'�U#>�' � i-> ��8���. 
*** ���#$#�! ����#������ 8��! �C1—S—O3—H1 �! "#�!�=��> ��!&## �!�$���� ��#�'�! �!���> �!�-
$�����8 <�!$��#I. 
 
�!<;#��#� !���#�8& ����;!�#> �� ��8��!� �����&#�# � ����������## � ��#�!&��A����=I ���-
��� � �#�!� �! "8��J## f (r) (�#�. 4) # ���!<!�� � �!;�. 5. ��' �����&��#' !�!�#<! ��
 #�-
���=<��!�# ��&#"#J#���!��8I �����!��8 KCED-35, !�!���#$�8I ��#�!���> � �!;��� [ 18 ].  

���8��8���� �!�!����� ���"�����! I �����8�� 2-H?�
, ���8$����� � ��<8�=�!�� ��
-
!�!�#<! "8��J## sM(s), ��#��&��� � �!;�. 4. q���= ���""#J#����� ������'J## #���# !;��-
�I��8I ���#$#�8, �����U!ID8I 0,75: p10/p16 = –0,82, p2/p5 = –0,81, p12/p13 = 0,78, p14/p15 = 
= –0,95, l4/p12 = 0,97, l4/p13 = 0,76 (�8���!J#' ��&����$��% #�&����� �!�!������ p ��#��&��!  
� �!;�. 4, ��&����$��� #�&���� ���&����!&�!�#$��% !���#�8& l ��. � �!;�. 5). 
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����/��	� ����������� 

�����%"� 0�%3��4���! 2-%"���5�%6�'+7'83�%�!�9 0"+'��) " !%7��"4�'�07';�%$; 
!�&���&%$; +!;68. �! �#�. 2 ���!<!�� �!>&����� � �!�$��!% ����&�� B3LYP/cc-pVTZ 5 ���-
"������� �����8�� 2-H?�
. �� ���% ���"�����!% ��#< �!��!����! �&�! #< ��'<�> S—O, ��-
��A��#� ������> ;�#<�� � �������!�=���8 �����#���=�� ��������# ;��<��=���� ���=J!. t�!-
$��#� ����������8ID��� ����#������ 8��! O—S—C—C &!�� � �!;�. 3.  

@�8��! NO2 �� ���% ���"�����!% �8D�������� �!<����8�! ����8� ��'<# C—N �����#���=-
�� ��������# ;��<��=���� ���=J!. 
��"����� I <!����� ���#$!���' �� ���!�=��% ���"������� 
�!�#$#�� � ��� ��8��#�����8�'���> ��&���&��> ��'<#, ���'��'ID�>�' � �!��!��������# ��'-
<# �—H � ��8��� NO2. !�!������> $����> ���"������� II—V '��'���' �!��� ����A��#� ��'-
<# �—H, ��# ������� ��! ��!��#$���# <!����'�� �&�8 #< ��'<�> S=O "�!�����! SO2. M�# ���� 
���"������ IV # V ���#$!I��' ���, $�� ��'<= �—H � �#% �!��!����! � �!<��� !���!� �#���-
��&! "�!�����! SO2. � ��#�J#�� �!�8I A� �!�8 �;�!<8I� ���"������ I # II, ���=�� � ���"��-
���� I ��A#&!����� �!��!����#� ��'<# O—H � !���8 � ��8��� SO2 #<���#���= <! �$�� ��<-
�#�U�> ��&���&��> ��'<# � !����� � ��8��� NO2.  


��"�����8 III �!�A� ��� ;� ���8������!�= ���"�����, ���#$!ID#>�' �� ���� �!��!���-
�#�� ��'<# O—H. �&�!�� ������! ���#�#<#���!�= &!��8I ���8��8�8 ��#���! � ���8��8�� 
#<����!, '��'ID����' <���!�=��� ���!A��#�� ���"�����! I. �����#�, $�� �!A&�> #< ���-
"������� II—V �!�A� #���� ���> <���!�=��> #<����.  

�����#���=��� �����## �4 # �����#���=��� �����## @#;;�! �'�# ���"������� <!����� 
���#$!I��' (��. �!;�. 3). �!#;���� 8���>$#��� '��'���' ���"����� I � ��8��#�����8�'���> 
��&���&��> ��'<=I ��A&8 !����� H ��8��� SO3H # �&�#� #< !����� �#�����&! ��8��� NO2. 
����!��� �!�$��!�, �!����'�#� (�)� �(NO2) ����!��'�� 1,863 Å, $�� �!����� ����$� �8��� 
�!�-&��-�!!�=����% �!&#8��� !����� � # �. ���� �(H)—H �(NO2) �!��� 146,2�. �!����'�#� 
��A&8 !�����-&������ ��&���&! O(�) # !�����-!�J������� O(NO2) (2,732 Å) ��<�!$#���=�� 
���=U� �8��� �!�-&��-�!!�=����% �!&#8��� (2,80 Å) ��#% !�����. ��AQ'&����� �!����'�#� 
O—H � ���"������ I ����!��'�� ���#$#�8 0,979 Å # ������=�� 8&�#�'���' �� ��!����#I  
� r(�—H) � &�8�#% ���"�����!%, �&� ��&���&�!' ��'<= ���8����8��, ! �!����'�#� S—O(H), �!-
����#�, ����!D!���'. �!�#$#� ��&���&��> ��'<# � ���"������ I ���!A!���' # �! �!��$#�!���% 
<�!$��#'% $!����� �!�������� ����;!�#' ��'<# �—H: � ���"������ I ��� �! �150 ��–1 
(B3LYP/6-311++G**) #�# �! �190 ��–1 (B3LYP/cc-pvtz) �#A�, $�� � ���"�����!% II—V. 	!�#� 
�;�!<��, ��#�8����#� ��8��#�����8�'���> ��&���&��> ��'<# �8D�������� ���#A!�� �����#I 
���"�����! I �� ��!����#I � ���!�=���# ���"�����!�# # <�!$#���=�� #<���'�� �������#I 
"�!�����! SO2OH. 
 

 

(��. 4. `8��J## f(r) # ����-
������8ID#� #� ��#��� �!<-
����# �f(r) = f(r)����. – f(r)����.
&�' �'�# ���"������� ����-
�8�� 2-�?�
 (����. — ��$�#, 
    ����. — ����U�!' �#�#') 
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	 ! ; � # J !  5  

�+%��
�� 
	��������, &���
����	���� � ��������� $�	���� 	������� ����	��� � ���
	��� 
($	 ����:���� �
��� ��� ����$	���� 	�����, ���:�	:;�� 	���� ����
��	) ��� �����
�
	 I  

������� 2-!"�# (���
	<�� 	����� �
����	 �	 
��. 3) 

M!�!���� ra l����. l�!�$. �r = rh1 – ra x ��8��� 

O3—H1 0,980(10) 0,071(2) 0,070 0,005 1 
C3—H 1,065(5) 0,076(2) 0,075 0,005 1 
N—O5 1,209(3) 0,039(2) 0,039 0,001 1 
N—O4 1,224(3) 0,040(2) 0,040 0,001 1 
C2—C3 1,395(1) 0,049(1) 0,046 0,002 2 
C5—C6 1,401(1) 0,049(1) 0,046 0,001 2 
C1—C2 1,407(1) 0,050(1) 0,046 0,002 2 
S—O2 1,410(1) 0,039(1) 0,036 0,001 2 
S—O1 1,414(1) 0,040(1) 0,036 0,001 2 
C2—N 1,459(3) 0,057(1) 0,053 0,002 2 
S—O3 1,559(2) 0,051(1) 0,048 0,001 2 
C1—S 1,766(2) 0,056(2) 0,055 0,002 3 
O4—O5 2,146(3) 0,057(4) 0,049 0,004 4 
C2—O5 2,285(3) 0,070(4) 0,061 0,005 4 
C3—C5 2,423(7) 0,064(4) 0,056 0,005 4 
C1—C3 2,439(2) 0,065(4) 0,056 0,005 4 
N—C3 2,417(3) 0,073(4) 0,064 0,006 4 
O3—O2 2,352(13) 0,078(4) 0,070 0,004 4 
O2—O1 2,468(21) 0,069(4) 0,060 0,004 4 
N—C1 2,515(3) 0,075(4) 0,066 0,006 4 
C1—O1 2,570(6) 0,092(4) 0,084 0,005 4 
C6—S 2,689(2) 0,055(1) 0,069 0,007 5 
O4—O3 2,793(17) 0,136(1) 0,149   –0,032 5 
C1—C4 2,803(6) 0,050(1) 0,063 0,007 5 
C2—S 2,815(2) 0,060(1) 0,074 0,007 5 
O4—O1 2,842(28) 0,200(1) 0,214 0,002 5 
N—S 3,217(2) 0,163(5) 0,109 0,007 6 
C2—O3 3,336(11) 0,178(5) 0,125 0,010 6 
C5—S 4,007(2) 0,059(4) 0,070 0,014 7 
C4—O5 4,108(13) 0,101(4) 0,112 0,012 7 
C4—S 4,557(6) 0,084(3) 0,073 0,017 8 
N—O2 4,549(3) 0,115(3) 0,104 0,015 8 
C4—O4 4,617(11) 0,114(3) 0,103 0,025 8 
O5—O3 4,595(17) 0,163(3) 0,152 0,025 8 
C5—O1 4,875(14) 0,115(7) 0,125 0,024 9 
C4—O2 5,098(11) 0,098(7) 0,107 0,022 9 

M � # � � $ ! � # �. � ���;�!% ��#��&��! ���#$#�! ���
. 
 


!� ����$!���= ��U�, � ���"�����!% II—V ��'<= O—H ��!��#$���# <!����'�� �&�8 #< 
��'<�> S=O (��. �#�. 2). � ���"������ I ��'<= �—H ������8�! �� ����U��#I � ��'<# S=O �! 
49� # �!��!����! � ������8 !���! O ��8��� NO2. ?��=U�� $#��� ���"������� # <���!�=��% 
#<������ �����8�� 2-H?�
 ��<�!�� �
��-����A��#�� "8��J#��!�=��% ��8��, �����;���8I-
D#�, ����� ����, ��<�#������#I ��8��#�����8�'���> ��&���&��> ��'<#. 
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(��. 5. �;�!<��!�#� ��8��#�����8�'���> ��-
&���&��> ��'<# � ���"������ I: 	) &������-
!�J�������� �<!#��&�>���#� sp0,34 �#;�#&��> 
��;#�!�# !���! �(NO2) � �!<��%�'ID�> ��-
;#�!�=I �*(�—�); �) �<!#��&�>���#� &����-
��> p-��;#�!�# !���! �(NO2) � ��;#�!�=I  
                                �*(�—�) 

 
��A&8 ���"�����!�# �8D����8I� <�!$#���=��� �����J#!�=��� ;!�=���. 	!�, ;!�=�� ��-

��%�&! #< ���"�����! I � ���"����� II ����!��'�� 8,7 ��!�/���=, #< IV � V — 1,8 ��!�/���=,  
! #< III � V — 1,9 ��!�/���=, �.�. �!A&��8 ���"�����8 �����8�� 2-H?�
 ����������8�� &���!-
��$�� ��8;��#> �#�#�8� �����##.  

��' �'�# ���"������� 2-H?�
 �������� NBO-!�!�#< [ 19 ] �!����&����#' ����������> 
��������# (B3LYP/cc-pVTZ). M��!<!�� (�#�. 5, 	, �), $�� � ���"������ I � ��8��#�����8�'���> 
��&���&��> ��'<=I ��A&8 !����� � ��8��� SO3H # !����� � ��8��� NO2 �!;�I&!���' �<!#-
��&�>���#� �!<��%�'ID�> ��;#�!�# �*(�—H) � &�8�' ����&�������# �!�!�# !���! �(NO2). 
C����#' �<!#��&�>���#' sp0,34 �#;�#&��> ��;#�!�# !���! �(NO2) # �*(�—H) (��. �#�. 5, 	), 
�!��$#�!��!' �� ����## ��<�8D��#> ������� ���'&�!, ����!��'�� 3,4 ��!�/���=, � �� ����' �!� 
�����#' �<!#��&�>���#' p-��;#�!�# !���! �(NO2) # �*(�—H) (��. �#�. 5, �) ����!��'�� 
6,4 ��!�/���=. M�# ���� �!;�I&!���' ���!;���#� ��'<# �—H � ��8��� SO3H # 8���#$��#� ��-
��A#���=���� <!�'&! �! !���� � (&� +0,515) �� ��!����#I � !�!���#$���# ���#$#�!�# 
(+0,503) � &�8�#% ���"�����!% 2-H?�
, � ������% ��8��#�����8�'��!' ��&���&�!' ��'<= ��-
�8����8��. ����'���, ����$#������� �<!#��&�>���#' '��'I��' ��#$#��> ;��=U�> 8���>$#��-
��# ���"�����! I �� ��!����#I � &�8�#�#.  

����������� �����������!"#$����� #����&��!�#� ��<���'�� ������#�= ����& �; ���;�> 
8���>$#����# ���"�����! I, ! �!�A� &!���� � ���8��8�� ����� ���"�����!, ���8$����� � ��-
<8�=�!�� ��!�����-%#�#$���#% �!�$����. 

�0+<��"4�%�$'8%)� +!"&���'8+�!$ +7=�+�!�!$%"; !%7��"4�'�07';�%�9 !�&���&%�9 
+!;6" ! 4�'�07'� 2-H���. M����&����� � �!���'D�> �!;��� ��!�����-%#�#$���#� �!�$��� 
���8��8�� # �#������ ���' �����8�� 2-H?�
 &!I� �����!�#� ���&���!�!�= �8D������!�#�  
� �!��D����% �!�!% ��# ������!�8�� C@ ������#����! ���=�� ���"�����! � ��8��#�����8-
�'���> ��&���&��> ��'<=I (��. �#�. 2, ���"����� I). �&�!�� &�' ����U��#' �!&�A����# ����-
&�� � ���"���!J#����� ����!�� �!�# ;�� �������� ��
-!�!�#<, � ������� ���&��#�'�! ��-
����! ����!���!�= ������#����!�=�8I "8��J#I #�����#�����# �!���'�#' � ������#$����> &�' 
�!A&��� ���"�����!. M�# ���� #����=<��!�# �&#�8I �%��8 ��
-!�!�#<!, � ������> ���#$#�� 
����#����% 8���� 
(O(H)—S—C—C), 
(H—O—S—C # 
(O = N—C—C), %!�!����#<8ID#� ��� 
#�# #��> ���"�����, ;��# <!"#��#���!�� �! <�!$��#'%, ���8$����% ����&�� B3LYP/6-
311++G**. ��� ���!�=��� ���8��8���� �!�!�����, ���I$!' !���#�8&� ����;!�#>, 8��$�'�#. 

���;!���=��� %!�!����#��#�# ;��# �!��$#�!�� &�' �!A&��� ���"�����! �� �����!��� 
SHRINK � #����=<��!�#�� �#������ ���', ���8$������ ����&�� B3LYP/6-311++G**. ��<8�=-
�!�� �!�$���� ���!<!�#, $�� &�' ���"�����! I ���#$#�! Rf -"!����! ����!�#�! 3,2, &�' II — 7,6, 
&�' III — 7,0, &�' IV — 5,8, &�' V — 6,6 %.  

?���� #�"���!�#���� �� ��!����#I � ���#$#�!�# Rf -"!����! ��A�� ��!<!�=�' !�!�#< 
���"���!J#����-<!�#�#��> �;�!��# �! ��#��% f (r) &�' ��&��=��% ���"������� (��. �#�. 4). 
�!��#���, &�' ������#$����> ��#��> f (r), ����������8ID�> ���"�����8 II, �!;�I&!���' 
;��=U!' �!<�#J! � ������#����!�=��> ��#��> f (r)���� � &#!�!<��!% r = 3,0—3,7 # 4,0—4,9 Å, 
������� ����������8I� �!������-����'<!���� �!�!� !�����, %!�!����#<8ID#� �<!#��8I ��#-
���!J#I ��8�� SO2OH # NO2. ��!���#$�!' �!��#�! �!;�I&!���' # �! �!<������% ��#��%, ��-
��������8ID#% ���!�=��� ���"�����!�. 	!�#� �;�!<��, ���&����A��#� � �8D������!�##  
� �!��D����� �!�� �!& 2-H?�
 ��# ������!�8�� C@ ������#����! ���=�� ���"�����! I '��'-
���' &���!��$���, $��;� ���8$#�= %���U�� ����!�#� ������#����!�=��> # ������#$����> ��#-
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��% f (r), ! �8D�������� ;��=U#� ���#$#�� Rf -"!����! &�' ���!�=��% ���"������� ��#&����=-
���8I� �; #% ��!��#$���# ������ ���8����## � #����&8���� �!��.  

� �!;�. 4 ��!��#�!I��' ������#����!�=��� # �!��$#�!���� �!�!����� ���"�����! I. ��-
��& B3LYP � ��$��!�## � ;!<#����# �!;��!�# 6-311++G** # cc-pVTZ %���U� ������#<��&#� 
������#����!�=��� <�!$��#' ���8��8���% �!�!������ �����8�� 2-H?�
. C@ &!���� ���!<�-
�!I�, $�� � �!��D����� �!�� &�>���#���=�� &��#�#�8�� ���"����� I, ���&��!���=��, ��� 
�����#' �8D�������� �#A� �����## ���!�=��% ���"������� �����8�� 2-H?�
. 

 
�!;��! ��������! ��# "#�!�����> ��&&��A�� ����#>����� "��&! "8�&!����!�=��% #�-

���&��!�#> (��!�� 09-03-00796!). 
�=��*#  >��4(?�'(@ 

1. *�;	� ���!�#$���!' %#�#' / M�&. ��&. �. ?!����!, �. ���#�!. – �.: #�#', 1983. – 	. 5. – �. 508 – 
548. 

2. A��
��������� B.?., C����� 4.C., =��	
�	 ?.C. � �
. // ���. %#�. A8��. – 2006. – 50, x 6. – �. 95 – 
104. 

3. =��	
�	 ?.C., D���� F.C., #	
��� ?.�. � �
. // �<�. ��. ���. %#�#$. – 2008. – x 2. – �. 356 – 365. 
4. =�
�� C.�., =�
��	 C.!., #����� C.C. � �
. // �8��. ���8��8�. %#�##. – 2000. – 41, x 6. – �. 1137 – 

1148. 
5. =�
��	 C.!., =�
�� C.�., F�
��� F.C. � �
. // �8��. ���8��8�. %#�##. – 2007. – 48, x 6. – �. 1089 – 

1096. 
6. =�
��	 C.!., =�
�� C.�., F�
��� F.C. � �
. // �8��. ���8��8�. %#�##. – 2008. – 49, x 5. – �. 883 – 

890. 
7. Petrov V.M., Girichev G.V., Oberhammer H. et al. // J. Phys. Chem., A.; (Article). – 2008. – 112(113).  

– P. 2969 – 2976. DOI: 10.1021/jp710532z, ACS. 
8. Parkanyi L., Besenyei G. // J. Mol. Struct. – 2004. – 691. – P. 97. 
9. Tremayne M., Seaton C.C., Glidewell C. // Acta Crystallogr., Sect. B: Struct. Sci. – 2002. – 58. – P. 823. 

10. Zerbe E.-M., Moers O., Jones P.G., Blaschette A. // Z. Naturforsch., B: Chem. Sci. – 2005. – 60. – P. 125. 
11. F�
��� F.C., '���� ?.!., (���� B.W. // M�#;��� # ��%�#�! ������#����!. – 1984. – x 2. – �. 187 

– 190; F�
��� F.C., D����� �.?., (���� B.W. // M�#;��� # ��%�#�! ������#����!. – 1986. – x 4.  
– �. 167 – 169. 

12. =
�	
	����	� ���!�#$���!' %#�#' / M�&. ��&. �.�. �8�="���!. – �.: �<&-�� #�����. �#�-��, 1959.  
13. ����	
� ���!�#$���#% ���&#���#> / M�&. ��&. �. �>�=;���, @.�. ?��;��#. – �.: �<&. #�����. �#�-

��, 1949. – 	.3. – �. 97. 
14. F�
��� 4.F., X	�	
�� ?.C., F�
��� F.C., "	$	��� �.�. // �<�. �8<��. 	�%�����#' �����#�. ����-�#. – 

2000. – x 2. – �. 142 – 146. 
15. Woon D.E., Dunning T.H.. // J. Chem. Phys. – 1993. – 98. – P. 1358. 
16. Frisch M.J., Trucks G.W., Schlegel H.B., Scuseria G.E., Robb M.A., Cheeseman J.R., Montgomery Jr. J.A., 

Vreven T., Kudin K.N., Burant J.C., Millam J.M., Iyengar S.S., Tomasi J., Barone V., Mennucci B., Cos- 
si M., Scalmani G., Rega N., Petersson G.A., Nakatsuji H., Hada M., Ehara M., Toyota K., Fukuda R., Ha-
segawa J., Ishida M., Nakajima T., Honda Y., Kitao O., Nakai H., Klene M., Li X., Knox J.E., Hratchi- 
an H.P., Cross J.B., Adamo C., Jaramillo J., Gomperts R., Stratmann R.E., Yazyev O., Austin A.J., Cam- 
mi R., Pomelli C., Ochterski J.W., Ayala P.Y., Morokuma K., Voth G.A., Salvador P., Dannenberg J.J., 
Zakrzewski V.G., Dapprich S., Daniels A.D., Strain M.C., Farkas O., Malick D.K., Rabuck A.D., Raghava-
chari K., Foresman J.B., Ortiz J.V., Cui Q., Baboul A.G., Clifford S., Cioslowski J., Stefanov B.B., Liu G., 
Liashenko A., Piskorz P., Komaromi I., Martin R.L., Fox D.J., Keith T., Al-Laham M.A., Peng C.Y., 
Nanayakkara A., Challacombe M., Gill P.M.W., Johnson B., Chen W., Wong M.W., Gonzalez C., Pople J.A. 
Gaussian 03, Revision B.04, Gaussian, Inc., Pittsburgh PA, 2003. 

17. Sipachev V.A. // J. Mol. Struct. – 2001. – 567-568. – P. 67; Sipachev V.A. // J. Mol. Struct. – 1985. – 121.  
– �. 143. 

18. Andersen B., Seip H.M., Strand T.G., Stolevik R. // Acta Chem. Scand. – 1969. – 23. – �. 322. 
19. Reed A.E., Weinstock R.B., Weinhold. F. // J. Chem. Phys. – 1985. – 83. – P. 735; Reed A.E., Curtiss L.A., 

Weinhold F. // Chem. Rev. – 1988. – 88. – P. 899; Carpenter J.E., Weinhold F. // J. Mol. Struct. (Theo-
chem). – 1988. – 169. – P. 41. 

 


