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������������ ���������� ������!"��#�$� !���������!% &���#��%���' ����#���� ��$-
��(!��. 
�������-)!&!"��#!� ���"��� $��&���!! ! *!�!#�-)!&!"��#!) )���#���!��!# 
��$��(!�� ��+������ +���/&+!�!"��#!& &�����& ��6, ��/&+!�!"��#!& &�����& ��-
��!—8�#� ! $!(�!���& DFT &�����& B3LYP � (��!���&! ��(���&! 6-31G ! 6-31G(d). 
������& B3LYP/6-31G(d) ��#=� ����"!���� #���(�������� "������ ! !�����!�����! 
�
 +���� +�$��>��!% ��$��(!�� ! ���� ��������% !����+����?!% !�*��#�����$� �+�#-
���. 	�����!"��#!� "������ )���A� ��$����C��% � /#�+��!&��������&! �����&!. 
 
DOI: 10.15372/JSC20150507 
 
� � ' ( $ ! ) $  � � � ! ": ��$��(!�, #�������-)!&!"��#!� &����� ����!—8�#� ! ���-
�!! *��#?!����� +�������!, #���(�������' �
 �+�#��. 

���*��	� 

��!�����' $��%���!� ��$��(!� ������� !� +��!������C>�$� !�#�C"!������ � K�������-
��& 
���)����� /���&!"��$� ������!% — +����! $���#�' (Artemisia glabella Kar. et Kir.) [ 1, 2 ]. 
��$��(!� �����!��% # ���#�!���+�����& �-��#����& $��%����$� �!+� [ 1—4 ] ! !&��� � ����' 
����#����, #��&� �-��#�����$� #���?�, /+�#�!���C $��++� ! ���*!����C ��%�� � ?!#��. �#�-
������ $��++� �(��+�"!��C� ����!���!C (!���$!"��#�C �#�!������, � "�������!, +���!��-
�+�)������, !&&���&����!��C>!� ! ���!�����!(!�!�!��C>!� ���'����. ��������' �� ����-
�� ��$��(!�� +���!���+�)�����' +��+���� �(������ ��#=� !&&���&����!��C>!&! ���'����-
&! ! ��!=��� �!�# +�%����!% &��������� [ 1—3 ].  


�# ����������� ����� )!&!"��#!&! ! *!�!"��#!&! (���, �
, ���, &���-�+�#���&���!%) 
&�����&! [ 1—4 ], ��$��(!� ������� �15�18�3 !&��� #��*!$���?!C 1�,10�-/+�#�!-5,7�,6�(�)-
$��'-3(4),11(13)-�!��-6,12-��!��.  

N �����%>�' ��(��� +������� �����!������' ����!� ����������� #�������-)!&!"��#!) 
���"���� &���#��%���' ����#����, #���(�������$� �+�#��� +�$��>��!% ! ����� +���"����) 
/#�+��!&��������) �����), � ��#=� ��+������ �������!� ���) +���� � �
 �+�#��� ��$��(!��. 
Q���!� #���(�������$� ��!=��!% ��=�� ��% +��!&��!% &�)��!�&� (!���$!"��#�' �#�!�����! 
���#�!���+�����) ��#�����. 


���*� ������ 

���"��� ����������' $��&���!! &���#��� � +����& +�!(�!=��!! +�������� +���/&+!�!-
"��#!& &�����& ��6 [ 5 ], ��% ���"���!% /���$!! &���#��� — ��/&+!�!"��#!& &�����& ��-
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��!—8�#� � ��������-���>�+�����) (��!��) 6-31G ! 6-31G(d) (������"�"��� ���"���), &���-
��& B3LYP/6-31G � !�+��������!�& +��$��&&� Gaussian [ 6 ]. ���"��� #���(�������) "�����  
! !�����!������' �
 +���� +�$��>��!% ��$��(!�� ��+������ &�����& *��#?!����� +�����-
��! � #�����%?!����& *��#?!�����& Becke 3 Lee Yang Parr (DFT/B3LYP) [ 7 ] ((��!���' ��(��  
6-31G(d)), ��"����� #�����$� +�����)��!� !�������� ��/&+!�!"��#!� &����� +�! ���"��� #�-
��(�������) �+�#���� &���#��. ��% ����!=��!% ��!��"A�$� ��$���!% ������!"��#!) ���"��!' 
"����� #���(��!' � /#�+��!&��������&! !�+�������� &��A��(!��C>!' &��=!����, �����' 
0,9613 (&���� B3LYP/6-31G(d)) [ 8 ].  

���������� 	 	� ���+*��	� 

�� �!���#� ���� ���)&����� &����! &���#��� ��$��(!�� +� �����& #�������-)!&!"�-
�#�$� ! ����$�������#�����$� &������ !���������!%, � ��#=� /#�+��!&��������' ! ������!"�-
�#!' �+�#��� +�$��>��!%. 
�# �!��� !� �!���#�, �, �, �+�!&!�!�������% &�����& B3LYP/6-
31G(d) $��&���!"��#�% #��*!$���?!% &���#��� ��$��(!�� +�������C ������������� /#�+��!-
&�������� �+���������' ����#���� &���#��� [ 4 ]. ����� PM6 ���� �����$!"��' ���������. 
����"!������ ����#������ +���&���� ! *!�!#�-)!&!"��#!� )���#���!��!#! &���#��� ��$��-
(!�� +�!������ � ��(�. 1. ����/&+!�!"��#!' ! ��/&+!�!"��#!' &����� � �������& ����A�C� 
��!�� ��%��' � &���#��� (�� 0,01—0,06 Å). N��!"!�� ��#�����!% ��������) �$��� �� /#�+��!-
&��������) #���(����% � +������) 0,1—4,9� (PM6) ! 0,1—2,4� (B3LYP/6-31G(d)). ��% ���-
$�����) �$��� (�!�#!� # /#�+��!&��������& ���"��!%& ���� � �������& &���� B3LYP/6-
31G(d) (�&. ��(�. 1). N ?���&, &����� B3LYP/6-31G(d) ! ��� ��C� ��$����C>!��% &�=�� ��-
(�' ���������� � 2 ���� "�>�, "�& PM6 ! ���.  

	�(�. 1 +�#������� ���"A��!� ����������� ��"!����!' � +���A��!�& �����% ���"���.  
� !�+��������!�& +���"����) �����) ! #����#�!��C>!) +���&����� ��% ���"���� � (��!��  
6-31G(d) ��&! ��#=� ��"!����� ��+���� �(�������!% ��$��(!�� +�! ����������) �����!%). ��-
��� [ 9 ] � +�&�>�C +�!(�!=����) &������ +���������& !�+��������!% /�����+!' �$����!%  
! +������!% (��! �?����� /�����+!! �(�������!% =!�#�$� (–336,7 #�=/&���) ! #�!�����!"�-
�#�$� (–385,2 #�=/&���) ��$��(!�� +�! 298,15 K. 


�# �!��� !� +�!�������) �����), #�������-)!&!"��#!� ���!"!�� ! ��+���� �(�������!% 
������� [ 9 ] ����!"�C��% +� �(���C���' ���!"!��. X�� �(Z%��%���%, �"��!���, ��&, "�� #���-
����� ��"!����!% +�������� ��% &���#��� � $�����' *���, �� +�! /��& ���#! ! +��%��# ���"�-
�!' ��+��� �(�������!% ��!��#���. N �� =� ���&% +���/&+!�!"��#!� ���"��� ��C� ���!"!��, 
(���� (�!�#�C # �����& [ 9 ]. �������!� &������ ����!—8�#� ! B3LYP � ��!��#���&! (�-
�!���&! *��#?!%&! $����!� � +����� +�������$�. ����� *��#?!����� +�������! ���� ���"-
A����� ���"��!% �� ����#� +����' /���$!!, �� ��#=� ! �!+�����$� &�&���� (�&. ��(�. 1). �(-
>!& ��% ���) !�+����������) ��&! &������ %��%���% ���"!������' �!+�����' &�&��� &���-
#���, ��!����������C>!' � ����#�' ���#?!����' �+���(����! ��$��(!�� (!������� &��$�-
"!������� ���#?!! ��$��(!�� [ 1—3 ]).  

�&"��/ %��$�"0$�3&�4� �5$%06" 7��$%��) "64�"��&". 
���(�������' �+�#�� &���#��� 
��$��(!��, �����%>�' !� 36 ���&��, �����=!� 102 ���&�����) #���(��!%. ��$����� [ 10 ],  
� /#�+��!&��������& �
 �+�#��� ��$��(!�� ��(�C��C��% +����� +�$��>��!% +�! 1778  
! 1666 �&–1, +�!�����=�>!� #���(��!%& ��%��' �=� ! �=� ��������������, ! +�! 1156—
1062 �&–1 (�—�—C), 3040, 1252, 931 �&–1 (/+�#�!���' ?!#�). N +����& �(Z�&� �
 �+�#�� ��$-
��(!�� �� �����%>�$� ���&��! �� �(��=����%. �� �!���#� (�, �) +����������� /#�+��!&������-
��' �
 �+�#�� +�$��>��!% (� #����!����) !�����!������ +��+��#��!%, % — �������� "!�-
��, �&–1) ! ������!"��#!' #�������-)!&!"��#!' #���(�������' �+�#�� (� #����!����) #�/**!-
?!��� +�$��>��!% — �������� "!��� !�! "������) ��$��(!��. N ��(�. 2 +�!������ ������!"�-
�#! ����"!������ &�����& B3LYP *��&� ��������) #���(��!', !) "������ ! !�����!�����!  
� �������!! � /#�+��!&��������&! �����&!.  

N /#�+��!&��������& �+�#��� ��$��(!�� ��(�C�����% ���(�% +����� +�! 3511 �&1, #�����%, 
+� ��A�&� +���+���=��!C, +�!�����=!� ��������& #���(��!%& O—H �����(!�������' ��- 
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����#��%���% ����#���� ��$��(!�� +� �����& &������ ��� (�) [ 4 ] ! B3LYP/6-31G(d ) (� �(����"��!�& 
������)!&!"��#!) ?������) (�); /#�+��!&��������' �
 �+�#�� +�$��>��!% [ 10 ] (�) ! ����"!�����'  
                                     &�����& B3LYP/6-31G(d ) #���(�������' �+�#�� (�) ��$��(!�� 
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	 � ( � ! ? �  1  

�	���	����� ������	�� �� ������ ���%�	�� ��	����� ����	���� !���� � ��� [ 6 ], (�����
  
��������� ���	�
��
 (� ), 	����	� ����������
 (�fH ) � �������� �����	 (�) �������� ��������� 

��!�� ��%�! R, Å N�������' �$�� �, $���. 
���"�� ���"�� ��%�� 

��6 B3LYP/6-31G(d ) 
X#�+�- 

�!&��� [ 4 ] 
�$�� 

��6 B3LYP/6-31G(d ) 
X#�+�- 

�!&��� [ 4 ] 

C1—C2 1,53 1,54 1,53 C1C2C3 103,7 102,7 102,5 
C1—C10 1,52 1,48 1,46 C1C5C4 102,9 102,6 101,7 
C1—O3 1,47 1,45 1,46 C1C5C6 109,2 111,7 114,1 
C2—C3 1,51 1,50 1,49 �1�3�10   62,2   61,6   60,2 
C3—C4 1,35 1,34 1,32 C2C3C4 112,4 113,6 113,0 
�4—�5 1,53 1,53 1,52 C3C4C5 111,2 110,4 110,6 
�4—�15 1,48 1,50 1,50 C3C4C15 127,8 125,5 126,0 
C5—C6 1,52 1,53 1,51 C4C5C6 117,5 118,0 119,1 
C6—C7 1,56 1,54 1,52 C5C4C15 121,0 123,9 123,3 
�6—O1 1,47 1,46 1,47 C5C6C7 111,6 114,3 114,5 
C7—C8 1,53 1,53 1,50 C6C7C8 111,5 116,0 115,7 
�7—�11 1,51 1,51 1,51 C6C7C11 102,5 100,6 100,7 
C8—C9 1,54 1,54 1,53 �6O1�12 109,7 110,1 109,7 
�9—�10 1,52 1,53 1,51 C7C6O1 104,3 103,8 104,2 
C10—C14 1,51 1,52 1,52 C7C8C9 111,5 113,9 113,5 
C11—C12 1,50 1,50 1,48 C8C9C10 114,7 116,9 117,8 
C11—C13 1,33 1,33 1,31 C9C10C1 122,3 123,7 125,4 
�12—O1 1,40 1,37 1,36 C9C10C14 114,3 112,5 112,3 
C12—O2 1,20 1,21 1,19 C10C1�5 124,4 126,7 128,6 

���$�����' �$��, $���. 
C2C3C4C5 –2,9     –1,9 0,0 H6C6C7H7 –163,4 –167,4 –167,8  

(–162,5)* 
O3C1C5H5 –131,6 –135,5 –143,8  

  (–138,6)* 
�8�9�10�1   –56,0   –51,9 –44,9  

  (–54,1)* 
C5C1C10C9 –1,8     –0,8 –1,3  

  (–0,4)* 
�10�1�5�6     58,7     53,5 45,3  

  (50,3)* 
 

8!�!#�-)!&!"��#!� )���#���!��!#! 
����&��� PM6 HF/6-31G  HF/6-31G(d ) B3LYP/6-31G B3LYP/6-31G(d ) 

�, ��.��. — –802,665187 –803,021981 –807,812170 –808,056592 
�fH, #�=/&��� –360,057 — –226,363  — — 
�, �       5,999 6,511       5,789 5,566 5,056 

 
 

 

* ��!������ ������ ��% ���) #�!������$��*!"��#! �����!�!&�) &���#��. 
 
��, )���#�����& ��% =!�#�' ���� � �(����! 3480	20 �&–1 [ 11, 12 ]. X�� &�=�� (��� �������!-
�& !�+��������!% �� �� #��?� ����A����$� �� ���� (��&!�� #��!%. �"��!���, "�� � ������!-
"��#! ����"!�����& �+�#��� ��$��(!�� ��#�' +����� ���. �&���� /��� *�#� +�����!� �� +�!-
�!&��� �#������C +����� �� +����' �(����� +�$��>��!% C=O. d>� ���� +����� +�$��>��!% 

/#�+ 1869 �&–1, #�����' ��#=� ��� � ������!"��#�& �+�#���, +�!�����=!�, +� ��A�&� &���!C,  
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	 � ( � ! ? �  2  

)���������	����� � 	����	�%����� (��	�� B3LYP/6-31G(d)) %��	�	� (
)  
� ��	��������	� (I) �����	��!, ������- � �����%��	�	��! ��������� � �������� ��������� 

j������ (
), �&–1 j������ (
), �&–1

	!+ #���(��!' 
���". X#�+. 

[ 10 ] 

I,  
#&/&��� 	!+ #���(��!' 

���". X#�+. 
[ 10 ] 

I,  
#&/&���

1 2 3 4 5 6 7 8 


(O—H)* — 3511 — 

as(�13H2) (102)** 3130 3 


s(�14H3), 
as(�9H2),  

as(�8H2) (91) 

2935 23 


(�3—H) (101) 3076 23 

s(�13H2) (100) 3048 6 


as(�8H2), 
as(�9H2) —  
     � +���!��*��� (90) 

2932 19 


as(�14H3) (99) 3038 

3040 
 

17 
s(�15H3) (89) 2931 27 

as(�15H3) (98) 3011 19 

as(�14H2) (97) 2989 25 

as(�15H3) (96) 2988 22 


as(�8H2), 
s(�9H2) — 
     � +���!��*���, 
s(�14H3) 
                  (88) 

 
2911 

22 


as(�8H2) (95) 2985 

 
3000 

17 
as(�2H2) (87) 2895 

 
 
 
 

2926 

36 
2864 28 
(�6—H), 
as(�8H2), 


(�5,7—H) (94) 
2971 10 
(�5—H ! �7—H) (86)  

                 (85) 2854 
 

2852 7 

as(�2H2) (93) 2965 14 
(�12=�2) (84) 1795 1778 352 


(�11=�13) (83) 1679 1666 12 
as(�9H2), 
as(�8H2) (92) 2948 

 
 

2964 

39 

(�3=�4) (82) 1666 1630 1 

�����!� "������ 

(C1—C10),�(C1O3C10),  
�(C14H3), �(C9H2) (81) 

1474 3 
(C7—C8, O1—C12,  
C11—C12), �(C2H2),  
�(��#�����' ?!#�),  
(C13H2,C14H3) (52) 

1095 5 

�(C14H3), �(C9H2),  
�(C2H2) (80) 

1465 5 

�(C15H3), �(C2H2) (79) 1457 13 
�(C8H2, C9H2, C2H2) (78) 1456 4 


(C—C, O1—C12),  
�(�11�13H2), �(�5H, �7H),  
#�"��!� �#����� (51) 

1081 

 
 

1092 

18 

�(C8H2), �(C9H2),  
�(C14H3) (77) 

1452 7 
(C—C, C6—O1, O1—C12),  
�(C2H2), (C13H2, C14H3)  
                           (50) 

1074 19 

�(C15H3), �(C2H2) (76) 1449 7 
�(C2H2), �(C15H3),  
�(C14H3) (75) 

1447 

 
 
 
 
 
 

1433 
 

0,4 

(C—C, C1—O3), �(�7H),  
#�"��!� �#�����,  
�!����� — 7-"�. ?!#��,  
#�"��!� C14H3, C15H3 (49) 

1046 

 
 

1063 
21 


(C1—C10), �(C2H2),  
�(C1O3C10), �(C8H2),  
�(C9H2), �(C14H3) (74) 

1415 8 


(C11—C13), �(C13H2) (73) 1401 

 
 

1408 
24 


(C1—C2, C1—O3, C5—C6),  
(C14H3, C15H3),  
#�"��!� �#����� (48) 

1036 7 

�(C15H3) (72) 1394 2 
�(C14H3) (71) 1386 6 

1374 9 


(C2—C3, O1—C12, C6—O1,  
C4—C15), (C15H3), �(�3H),  
#�"��!� C14H3 (47) 

1021 

 
 

1027 

39 


(C—C), w(C8H2), (70) 
�(CH) (69) 1365 

 
 

1379 
 0,4 


(C—C), �(C8H2), 1353  2 
w(C9H2), �(CH) (68)  1336  


(C—C, C6—O1), (C14H3,  
C15H3), �(�3H,�7H) (46) 

(C—C, C1—O3, C6—O1), 

1015 
 

1003 

 2 
 

12 
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� � � � � � = � � ! �  � � ( �.  2
1 2 3 4 5 6 7 8 


(C—C), w(C8H2),  1329  2 (C14H3), (C2H2), �(C8H2),    
�(CH) (67)    �(�3H, �7H),    

(C—C), 
(O1—C6, 1302  13 #�"��!� �#����� (45)  999  
O1—C12), �(C8H2), �(CH),    
(C6—O1, O1—C12, C—C), 994  81 
     #�"��!� �#����� (66)  1309  (C14H3), (C9H2), �(�3H),    

(C—C), w(C8H2),�(C9H2), 1296  14 #�"��!� �#����� (44)    
�(CH), #�"��!� �#�����    
(C—C), (C15H3), (C2H2, 962  2 
                            (65)    C13H2), �(�3H, �5H) (43)    

1287 1 
 


(C—C, C6—O1), (C15H3), 
(C2H2, C9H2, C13H2),  
�(�5H, �7H), #�"��!�  
C14H3, C15H3 (42) 

950 12 
(C—C), w(C2H2),  
�(C8H2, C9H2), �(CH),  
     #�"��!� �#�����,  
     �!����� — 5-"�. (64)  
     #��(�?!#�� (63) 

1274 
 

 

9 


(C—C, C6—O1), (C15H3), 
w(C2H2), �(�3H), #�"��!�  
     �#����� (41) 

944 

 
954 

 
 
 19 


(C—C),w(C2H2), �(C8H2,  
C9H2), �(C5H, C6H),  
     #�"��!� �#����� (62) 

1256 1252 4 

w(C13H2) (40) 930 931 29 
1233 54 

 

(O3—C10, C—C), (C14H3),
�(C8H2), (C13H2), �(�5H,  
�7H) (39) 

903 7 
(C—C, �12—O1), �(�H),  
�(C8H2, C9H2), (C13H2),  
     #�"��!� �#����� (61) 
                            (60) 

1230 
 

58 

(C1—O3, O3—C10, C4—C5, 
C6—C7), (C14H3), �(C8H2), 
(C2H2, C9H2, C13H2),  
�(�5H, �7H) (38) 

872 

 
 

882 
3 


(C12—O1), 
(C11—C12),  
w(C2H2, C8H2), �(C9H2),  
�(�H), #�"��!� �#�����  
                             (59) 

1214 

 
 
 

1222 
54 


(C—C), �(C2H2), �(C8H2,  
C9H2), (C13H2), �(�5H,  
�7H), #�"��!� �#�����  
                              (58) 

1183 6 

(C1—O3, O3—C10, C4—C5, 
C6—C7), (C14H3), �(C8H2), 
(C2H2, C9H2, C13H2),  
�(�5H, �7H),  
#�"��!� �#����� (37) 

867 861 20 


(C—C), (CH2) (36) 852 840 7 

(C—C), (CH2), �(C2H2) 
                            (35) 

825 814 11 

(C10—C14), �(C2H2, C8H2), 
w(C9H2), �(/+�#�!���'  
     ?!#�), �(�3H,�5H,�7H)  
                              (57) 

1165 3 
 


(C—C), (CH2),  
#�"��!� CH3 (34) 

805 9 
�(C2H2, C8H2, C9H2),  
(C13H2), �(�6H, �7H) (56) 

1161 1 
�(C13H2),  
#�"��!� �#����� (33) 

796 12 


(C—C), (CH2),  
#�"��!� CH3 (32) 

791 

 
 

801 

3 

(C4—C15, C5—C6),  
�(5-"�.?!#�), �(C2H2,  
C8H2), (C3H2, C13H2),  
�(�3H, �5H, �6H) (55) 

1158 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

1155 
5 


(C—C, O1—C12), �(�H),  
#�"��!� �#����� (54) 

1129 72 

(C—C), (CH2), �(�O1C), 
�(�3H), +�����?!�����  
     #���(��!% ?!#���,  
#�"��!� CH3 (31) 

762 4 


(C—C, O1—C12), �(C2H2), 
�(�11�13H), �(�H) (53) 

1109 

 
 

1112 111 

(C—C), �(CH2), �(�O1C),  
�(�6H, �7H) (30) 

698 

 
 
 

717 
3 
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� # � � " � � ! �  � � ( �.  2
1 2 3 4 5 6 7 8 

�!�#!� "������ 

as(�3�2), 
(�9—�10),  

(�4—�15), �(�1�2�3),  

660 672 12 #�"��!� ���$� �#�����,  
(C8H2), #�"��!� C15H3 (15) 

309  0,2 

�(�2�3�4), �(�3�4�5),    #�"��!� ���$� �#�����, 301  2 
(C8H2) (29)    (C11�13H2) (14)    
�(C13H2), (C8H2),  652 648 4 #�"��!� �#����� (13) 275  0,1 

(�4—�15), �(O1�12�11),    (12) 264  2 
�(�1�2�3) (28)        

#�"��!� �#�����, (C2H2),  
(C11�13H2), �(C15H3) (11) 

250 1  
(�6—�7), �(O1�12C11),  
�(C6O1�12), �(�2�3�4),  
�(�12�11C13) (27) 

630 623 7 

�(C13H2), (C8H2),  
�(��#�����' ?!#�) (26) 

606 591 2 
#�"��!� �#�����, �!�����  
     — 7-"�. #���?�, (C2H2), 
(C14H2), (C11�13H2),  
#�"��!� C15H3 (10) 

235  1 

�(C13H2), #�"��!� C15H3,  
(C8H2), (C2H2) (25) 

578 8 
214 1,5 

(C8H2), �(�8�9C10),  
#�"��!� C14H3 (24) 

562 

 
575 

3 
#�"��!� �#�����, �(C14H3),  
�(C15H3) (9)  
               (8) 

194 
 

1 

�(�1�10C9), �(O3�10C9),  
�(�6�7C11), #�"��!�  
     �#����� (23) 

514 1 #�"��!� �#�����,  
     �!����� — 7-"�.  
     ! ��#�����$� #���?�,  
(C9H2), (C14H3) (7)  

190  1 

�(�3�4�15�3), �(�5�4�15�3), 
�(�2�1O3), �(O1�12O2),  
�(�7�11�12) (22)  

496 14 #�"��!� �#�����, �(C14H3),  
(C15H3) (6)  

173  0,2 

#�"��!� ���$� �#�����,  
�(5-"�. #���?�) (5) 

148  2 #�"��!� ���$� �#�����,  
(C2H2), (C9H2),  
#�"��!� C15H3 (21) 

482 

 
 
 

509 

2 

#�"��!� �#�����, (C2H2)  
#�"��!� C15H3 (20)  

441 1 
#�"��!� ���$� �#�����,  
#�"��!� (C14H3), (C15H3)  
                          (4) 

136  1 

#�"��!� ���$� �#�����,  
�!����� — 7-"�. ?!#��,  
#�"��!� C14H3 (19) 

416 

 
432 

4 #�"��!� �#�����  
(+�����?!�����  
#���(��!�, breathing) (3) 

98  0,3 

#�"��!� �#�����, (C2H2)  
#�"��!� C15H3, (C8H2) (18) 

402  2 #�"��!� ���$� �#�����,  
#�"��!� (C11�13H2) (2) 

63  3 

#�"��!� �#�����, (C2H2)  
#�"��!� C15H3 (17) 

348  2 #�"��!� ���$� �#����� 
(1) 

45  1 

#�"��!� �#�����, (C8H2) 
(C9H2), +�����?!�����  
#���(��!� 7-"�. ?!#�� (16) 

313  2  

 
 

 

  * 
 — ��������� #���(��!� (stretch), 
as — ��!&&���!"��� ���������, 
s — �!&&���!"��� ���������, 

(C—C) — ��������� #���(��!% �$�������$� �#�����; ��*��&�?!����� #���(��!%: � — !�&����!� 
��������$� �$��;  — &�%��!#����; w — �������; � — #���!�����; �(?!#�) — #���(��!� ?!#��. 
** �����������C>�% &���. 
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&���#���& ����, !&�C>!& ���� +��!�)�=���!� � ��&��*����& +�$��>��!!. ��$����� �����& 
&����� B3LYP/6-31G(d), ��������� #���(��!% �—H � $��++�) ��3, ��2 ! �� ��$��(!�� +��-
%��%C��% � �(����! 3123 —2854 �&–1. 
���(�������% &��� 102 �"��� &���' !�����!�����! +�!-
�����=!� #���(��!%& ��%�! �13—H � "������' 3123 �&–1 (�&. ��(�. 2). 

��!&&���!"��� #���(��!% �—H &��!����) ! &��!������) $��++ +��%��%C��% � (���� 
����#�"�������' �(����!, "�& �!&&���!"���. ��$��>��!�, ��(�C���&�� � /#�+��!&��������& 
�+�#��� � �(����! 3040—2850 �&–1, ���� ���=��C +����� � &�#�!&�&�& +�! 2926 �&–1, �(�-
���������C ��������&! #���(��!%&! C—H &��!����) ! &��!������) $��++. ������!����-
�!���' +!# � 
/#�+ 3040 �&–1 ������� # ��������& #���(��!%& C—H &��!����' $��++� (&��� 99 
� 
���" 3038 �&–1 +�!�����=!� ��!&&���!"��& C—H #���(��!%& $��++� �14H3 +�! /+�#�!���& 
?!#��). �#������� #���(��!% �&�A!��C��% � ��#���&! &��!������) ! &��!����' $��++. 

��!(���� !�����!���% +����� � /#�+��!&��������& �
 �+�#��� (
/#�+ 1778 �&–1) �(�����-
���� ��������&! #���(��!%&! +��%���' ��%�! C=O. ���"����� ���"��!� 
���" (�12=�2) ������-
�%�� 1795 �&–1. �#������� "������ $������ (���A� �����$!"��' ���!"!�� ��% #������ 
(1715 �&–1), "�� +������=���� )���A� !�������' *�#� �( ����!"��!! "������ #���(��!' #��-
(��!����' $��++� �#?�+����& /��#������, #�#���& %��%���% ���& #!�������, ��+�%=����'  
� /��' $��++�'. ���%��# ��%�! �� !�&��%���%, �( /��& ��!������������ ��!�� ��%�! �12=O2 
(�&. ��(�. 1). N�������� &��� ���'��) ��%��' C=C (�3=�4 ! �11=�13) �(����C� �������� ���-
(�C +����� � 
/#�+ 1630 ! 1666 �&–1. ��% /�!) ��%��' "������ #�����!���� � !) ��!��': R (�3=�4) 
1,339 ! R (�11=�13) 1,333 Å, "������ !&�C� ���"��!% 1666 ! 1679 �&–1 (���"��) ��������������. 
��% ��%��' �—H ��#=� ��(�C�����% #�����%?!% ��!�� � "������': ��#, ��%�� �3—H !&��� 
��!�� 1,087 Å ! "������ 3076 �&–1 (���"��), �5—H ! �7—H — ��!�� 1,1037 ! 1,1044 Å, "������ 
2864 ! 2854 �&–1 (���"��) ��������������. 


 �(����! ���+�"��#�� +���?��� (�!=� 1500 �&–1) �����%�, #�# !�������, �#������� ! ��-
*��&�?!����� #���(��!% ���&�� &���#��. N�������� #���(��!% ��%��' �—C, !�&����!% ��-
������) �$��� ���, ��=�!"��� (scissors) #���(��!% &��!������) $��++, �!&&���!"���  
! ��!&&���!"��� ��*��&�?!����� #���(��!% &��!����) $��++, ��*��&�?!����� #���(��!% 
?!#��� (#�"��!�) ��(�C��C��% � �(����! 1500—600 �&–1. N�������� #���(��!% C—O +��%�-
�%C��% �#��� 
���" 1300 ! 1214 �&–1, � !�������� 1130—940 �&–1 (��#�����' ?!#�) (&��� 53, 
54), � �(����! 1050—860 �&–1 (/+�#�!���' ?!#�) (&��� 37—39). ��!=��!% ���&�� � &���#���) 
�&�A��� ! ����#��!������ (/�� ���(���� ��&���� � �!�#�"�������' �(����!), "�� �������%�� 
��"��� �+!���!� /�!) ��!=��!' ���!& ���&!��&. ��!&&���!"��� ��*��&�?!����� #���(��!% 
$��++ CH3 ��(�C��C��% �&���� � ��=�!"��&! #���(��!%&! CH2-$��++ � �!�� �������� ���-
(�) +���� � �(����! 1475—1415 �&–1 ������!"��#�$� �+�#��� ! � !�������� 1435—1405 �&–1 
/#�+��!&��������$� �+�#��� ��$��(!��. �!&&���!"��� ��*��&�?!����� #���(��!� CH3 (����-
�!"���� — umbrella) +��%��%���% � $��++ C14H3 ! C15H3 � ����"!�����& �+�#��� +�! 1386  
! 1394 �&–1 (&��� 71, 72 ��������������). N(�!�! 
/#�+ 1407 �&–1 (&��� 73) ��=�!"��� #���(�-
�!� $��++� C2H2 �&�A!�����% � ��������& #���(��!�& �=�. 
 �#������& #���(��!%& *(�—�) 
+�!&�A!��C��% ������� (1374—1164 �&–1) ! #���!����� (1353—1073 �&–1) #���(��!% &��!��-
����) $��++, � ��#=� &�%��!#���� #���(��!% $��++ CH2 (1233—1073 �&–1) ! CH3 (1095—
860 �&–1). N �(����! 800 �&–1 +��!�)��%� +�����?!����� (breathing — ��)��!�) [ 13 ] #���(��!% 
?!#���, �����������C>!� �!&&���!"��&� ���A!���!C ! ��#��>��!C ?!#���.  

��+��������!� #�������-)!&!"��#!) &������ !���������!% +�����%�� +����#����� "����-
�� ! *��&� ���&�����) #���(��!', � ��#=� !�����!�����! �
 +���� ��% �!�#�"�������' �(-
����! �+�#���. N /#�+��!&��������& �+�#��� ��$��(!�� ��(�C�����% �(����� +�$��>��!% � !�-
������� 660—430 �&–1, ����� +����� �!=� 400 �&–1 (��! +����#����� ��&! �� �������!! ���-
"����. ����!� #���(��!' +�#����, "�� � /��' �(����! �>� �#�!��� ��������� #���(��!% ��%��' 
�3—C, �—� (&��� 29, 28, 27), &�%��!#���� #���(��!% CH2 ! ���$!) $��++, +��!�)��%� !�&�-
���!% ��������) �$��� &�=�� ��%�%&! �$�����—�$����� (&��� 22), #�"��!� ���$� �#����� &�-
��#���. N +�������& ���"�� ��!� !�! ��� #���?� !� ���) !�+�����C� (���� �!����� ��!=��!�. 

���(��!% �&�=��) $��++, ���!&���'����%, ��C� �&�A����� #���(��!%.  
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	�#!& �(����&, #�������-)!&!"��#!� ���"��� �
 �+�#��� ��$��(!�� &�����& B3LYP +�-
����!�! ��+���!�� �������!� +���� � /#�+��!&��������& �+�#���, � ��#=� !����!*!?!������ 
*��&� ���&�����) #���(��!', +�#����! ����������!� ����"!�����) ����#�����) +���&�����  
! #���(�������) "����� /#�+��!&��������& �����&. ����"����� ���������� ���=�� +������-
=���!�& ����=����! &����� � +����#����!! ����������' $��&���!! ! #���(�������$� �+�#��� 
&���#�� ���#�!���+�����) ��#����� $��%����$� �!+�. 

�+/�"�  :/�����;�< 

1. �������� �.#., #�!���	$���� #.=., �������>��� �.?. � ��. // !&!% +�!���. ����!�. – 1982. – R 5. 
– �. 655.  

2. �������� �.#., �������>��� �.?. !&!% ���#�!���+�����) ��#�����. – ��&�-���: v���&, 1990. 
3. �������� �.#. // ���. `!�����+���. =���. – 2006. – 5, R 1. – �. 39. 
4. ���������� �.#., &������� �.�., �������� �.#. // !&!% +�!���. ����!�. – 1998. – �+�?. ��+. – �. 8. 
5. Stewart J.J.P. // J. Molecular Model. – 2007. – 13, N 12. – P. 1173. 
6. Frisch M.J., Trucks G.W., Schlegel H.B. et al. GAUSSIAN 09, Revision A.02. – Wallingford CT, 2009. 
7. Becke A.D. // J. Chem. Phys. – 1993. – 98, N 7. – P. 5648. 
8. Foresman J.B., Frisch A. Exploring chemistry with electronic structure methods. – Pittsburgh: Gaussian 

Inc., 1996. 
9. �������� @.�. 	��&��!��&!"��#!� ���'���� �%�� ���+���!���, ��#���!���, *������!��� ! !) 

+��!������). �!�…. ��#�. )!&. ���#. – 
���$����: 
��v�, 2009.  
10. N8� �
 42-1928-08 ���(����?!% ��$��(!�� ���!���$��. 
11. C!����% E.L. ��*��#�����% �+�#����#�+!% ����. – �.: �!�, 1973. 
12. ���	 �. ��!#�����% �
 �+�#����#�+!%. – �.: �!�, 1982. 
 


