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	��	-9��!�;���$#!)-9,10-������!����. 
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��	�	��	 

�*��#���, "�� ������0!"�#$!� !���$#' (	�) ����$��&��'� 0��;�� (�B) ��0��!"�#$!� #�-
��!���!% � �����&� QSPR ����F� $�����!��(� # ;!*!$�-�!�!"�#$!�! #��%#����! ����$��, 
����!��� # ����$��&��'� �9G����, ����$��&���% ��;��$6!�%, ���)��+( ��������#�! ����-
$��', �����6!����! !��!*�6!!, #���#���� $ /��$�����, ���&�!*����#�+(, �!�!"�#$!�! #��!-
0��! � #��$���� H��, #�!���'�! ������#�&�! ! ��. L �9*��� [ 1, 2 ] ����"���#&, "�� �����6!�-
�' !��!*�6!! �����!� �-������% /���0!! ��0�� 9'�+ �����$#!�!�����' # ��#����"�� �'#�$�% 
#�����+( ��"��#�! (#���������� ��$�����!� �� ����'F��� 0,1 /L) # ����)+( ����!�!"�#$!� 
�'�����!%, �!� $����'� �������&��#& #��$���� �B.  

����#���$�� #�)�#���()!� ����$��&��'� ��#$�!������ &��&��#& !#���+*����!� �($$�-
���#$!� �B, $����'� �� �"!�'��(� �#� �*�!����%#��!& � ����$���� ! �0���!"!��(�#& ���+$� 
�-/��$������!. L �����% ��9��� � $�"�#��� ����$��&���0� ��#$�!�����, ��!#'��()�0� �#� 
�!�' �*�!����%#��!& /��$������ � ����$��&���% #!#����, ��������� /��!�!"�#$!% !���$#, 
����$���!*�()!% #�������( /���0!( /��$�����'� ���������, ��$ ��*'�����( !���0���+��( 
#!�� �#6!��&���� (���). ��0��!;�!"�#$�& ��� (�) ����$���!*��� �#( #���$����#�+ ;!*!"�-
#$!� ! �!�!"�#$!� #��%#�� #!#���' ! �������&��#& �� ;������ 
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0�� �0, �k — 0���!6' #��$���, ��; lg(��) — ��0��!;� ���&���0� ��$�*����& ��0��)��!& ��! 
����������'� ��!��� ����.  
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	 � 9 � ! 6 �  1  

#�����$���	� �"
 �����"� (2) 


�/;;!6!��� \  
�/� ����!���!� 

	, /L 
, /L ���–1 

�/;;!6!���
$�����&6!! R 

1 ���!*����'� 1,4-��;���!����   9,7037 –0,002 0,91 
2 ���!*����'� ������!����, #������)!� 0����� OCOCH3 11, 809 –0,0063  0,98 
3 ���!*����'� ������!���� # *���#�!���&�! OC6H4�(��3)3   8,2794   0,0007 0,87 
4 ���!*����'� ������!���� 14,342 –0,0066 0,95 
5 ����!���!& ������!����, #������)!� ��!���( ! ���;�-

�!����( 0����' 
12,093 –0,0051 0,92 

 
8!*!"�#$!% #�'#� *��!#!��#��% (1) �9G&#�&��#& /;;�$��� $�����&6!! /��$������ ! *�-

$�("���#& � ���, "�� �� #�#��&�!� $����0� !* /��$������ $�������% #!#���' ��!&(� �#� �#-
���+�'� /��$����', � ��� "!#�� 0��9!��'� /��$����' �!������)!� ������% [ 3 ]. ���%�'� 
#�&*! $�#����� �"!�'��(�#& � ���, ��$ $�$ ��� �$�("��� � �9��#�! 200—900 �� �—�* ! n—� 
�������' /��$�����'� ����$��&��'� ��9!����% �9G�$��� !##�������!&, ��/���� ���9���!��-
#�! � �����+��� �"��� ���%�'� #�&*�% ���.  

����� 9'�� ��$�*��� [ 4—6 ], "�� � �����+�'� 0�����0!"�#$!� �&��� ��9�(����#& "��$�& 
$�����&6!& ����� /���0!&�! !��!*�6!!, #���#���� $ /��$����� ! !���0���+�'�! #!���! �#-
6!��&����. ����!���, *��!#!��#�! �����6!���� !��!*�6!! (��) �� !���0���+�'� #!� �#6!��&-
���� �������&�!#+ �� ;������ 
 �� = 	 + 
�, (2) 
0�� 	, /L ! 
, /L/�� — $��#����'; � — ��0��!;�!"�#$�& !���0���+��& #!�� �#6!��&����, ��; 
�� — �����6!�� !��!*�6!! ($�������-�!�!"�#$!% ��#$�!����), /L. 

L ��9����, ���������'� ����� [ 6 ], ��!�����' ����"���'� $�/;;!6!���' ;�����' (2). 

�$ #������ !* ��9�. 1, #�)�#���()!� *��!#!��#�! ��!0���' ��& �*$�0� $��##� #����'� 

��0��!"�#$!� ����$�� ���������% #���$���' ! �� �"!�'��(� ��*���9��*!& ����$��. ��/���� 
������0���#& ������!�+ /���0��!"�#$�( #��$����+��( #�#����&()�( ������0!"�#$�% #�#���-
�&()�%, $�����& �'������#& "���* ����������'% ������0!"�#$!% !���$#, ����!���, !���$# 
L!���� !�! ������. 

��##����!��& #��6!�����'� #�#��&�!& ����$��, �' *��!#��! �!�!"�#$�( #���$�����( 
;������ � �!�� �B, ���F!�' $�����0� #������#���(� ������ (&����), � ��9�� — �!�!"�#$!� 
#�&*&� ����$��', ��! /��� ��##����!���! ���+$� #$�����'� ����' ! #�&*! ����� �!�!. ��& 
��0� "��9' �"�#�+ 0���������' ! $����'� #�&*!, 9'�� ������� ����!6� ��##��&�!% D, ��#���-
����& # �"���� ��#��, ��!�!#'����'� ���F!��� ! ��9��� ����$��&���0� 0��;�. ��& ��!#��!& 
0��;� ��!���&�! !����!���' 0��;� — ������0!"�#$!� !���$#' (��#$�!����') L!���� ! ����-
�� [ 2 ], $����'� ������(� ��*���' ! #�����#�+ ����$��' — ���!"!� ;��$6!����+�'� 0����, 
$��!"�#��� #�&*�% ! ������.  

L ��9��� !*�"��! *��!#!��#�+ �����6!���� !��!*�6!! �� ��0��!;�!"�#$�% #!�' �#6!��&-
���� ! ������0!"�#$!� !���$#��. 

�#�����& !��& ��9��' #�#��!� � �����������!!, "�� #��$�� #�9#�����'� *��"��!% /���-
0!% $�������% #!#���' !* m ����$�� % ��!#'����#& ����������'� ;��$6!������ �� /���0��!-
"�#$�% ����$���!#�!$! �#�� /��$�����'� #�#��&�!% (0��!�+���!����!), $���'% !* $����'� 
�������&�� #��%#��� ����$�� ! �'������#& "���* ��������#��� ;��$6!������ � ! ������0!"�-
#$!� ����$���!#�!$ ����$�� TI 
 E = F(�, TI), (3) 
0�� TI — ������0!"�#$!% ��������; ;��$6!���� �(�,�) ����#����&�� #�9�% ��$ ��*'�����( !�-
��0���+��( #!�� �#6!��&����, $�����& &��&��#& #����% �#�� #!� �#6!��&����� ! *��!#!� �� 
���!"�#$�% ������#�! � ! ��!�' ����' �, ��. 8��$6!���� � ��#����� �� $��##� ��#�����9��+-
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�'�, 0���$!�, �0���!"���'� ;��$6!%, $����'�, � #��( �"����+, &��&(�#& #������*!6!�% �!#-
$����'�, #��$����+�'� ;��$6!% ! ��0�� 9'�+ ����#������', ����!���, ;��$6!&�! f �� �&��� 
8��+� ��& m ����$�� 

( , ) e ,inkt
mn

m n
f A
� 


� � � � �� �
� �
��      2 ,k �

�
�

 

0�� Amn — $��#�����; t — ����&, #; n — "!#�� "����� �&�� 8��+�; i — $�����$#��& ��!�!6�. 
L ������ #��"�� ��������0���#&, "�� /�� ;��$6!& �����!��!"�#$�&, ��/���� ��� ����� 

9'�+ ����#������� ���+$� #����% 9�#$���"�� 9��+F�0� "!#�� 9�#$���"�� 9�!*$!� �� "�#���� 
$���9��!% # 9�#$���"�� ���'�! ����!�����!. � "!#�� �������!"�#$!� ��*!6!% �����#��� 
;��$6!% einkt, –� < n < � �9��*��� 9�#$���"������'% 9�*!# �!��%��0� ���#����#��� L2[a;b] ��-
��0����+�'� #!��#-$�#!��#�'� ;��$6!%. L "�#���#�!, �(�,�) ����� 9'�+ ����#������ 9���� 
0���$�% ��0��!;�!"�#$�% ;��$6!�%, ��& $�����0� �� ��##����!��(�#& �#�9'� ��"$!, ��$ $�$ 
��! �� ������(� � �9��#�+ ���������!&. �* /��0� �����������!& #������, "�� �(9�� #�#��&�!� 
����$��' ������ *������+#& ;��$6!������ �� #���$���' ! $�������% ����$���!#�!$!, ����$-
���!*�()�% /���0!( �*�!����%#��!& /��$������ � ����$���. �* ;�����+��0� ���������!& 
#��$��� #������, "�� #��$�� &��&��#& ��$�����% ;��$6!�% ���!� �!F+ #���!#�!$ �����0� ��-
�&�$�, ����#!���+�� $����'�, � #��( �"����+, ��������0���#&, "�� ��! �#��(�#& ��!*����'�! 
!�! #��6!�����'�! �� ������!. 

���������!�, "�� � �&��� ����$��, 9�!*$!� �� �!�!"�#$�% ��!����, #������)!� ����' 
����0� �!��, �����6!��' ���"�#�!"��0� �*�!����%#��!& 9�!*$! ����� #�9�%. 	�0�� ��$����-
�!� ;��$6!����� �� ��$�����0� !#�����0� *��"��!& �F 9���� ����$���!*����+ /��$������� 
#�#��&�!� ����$��' # �����% #���$����%.  

�"!��& ;��$6!���� % ������'���% ;��$6!�% ���� ��������'�, ��*���!� �0� � �&� 	�%-
���� �� #�����&� (� – �0) ! (TI – TI0) ! ��$�����0� �#����"��0� "���� 

� �

� �

2 2 3 3
0 0 0 0 0 0 0 1 0

0 0 2 3

2 2 3
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� � � � � � � � �

�� �� ��
� �� � � � � �

� � � � � �� �
� � � � �� �� �

� �
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� � � �3 33
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TI TI N,pN N (h ,TI ) ,

1! 3!(TI ) (TI)
ff� � � �� �

� � � �� �
� � �� �� �

 

0��  1 = TI0 + !1(TI – TI0), 0 < !1 < 1; "1 = � + !2(� – �0),  0 < !2 < 1; "2 = � + !3(� – �0),  0 < !3 < 1; 
"3 = � + !4(� – �0), 0 < !4 < 1. 

��! n = 2 ;������ ��!��� �!� 
F(�, TI) = A0 + D(� – �0) + E(TI – TI0) + 

 + [A(� – �0)2 + 2B(� – �0)(TI – TI0) + C(TI – TI0)2] + R2, (4) 
0�� $�/;;!6!���' A0, D, E, A, B, C �� *��!#&� �� N  ! TI; R2 — �#����"�'% "���, #���$���� $�-
����0� �����0!"�� #���$���� �#����"��0� "���� � ;������ 	�%���� ��& ;��$6!! ����% ����-
�����%. ����0�& �0 = 0 ! TI0 = 0, R2 # 0 �����!F�� ;������ (4) � �!�� 
 F(�,TI) = A0 + D �� + E �TI + A ��2 + 2B ���TI + C �TI2. (5) 
8!*!"�#$!% #�'#� $�/;;!6!����� *�$�("���#& � ����$���!#�!$� ��*��)��!& ;��$6!����� 
��� ��!&�!�� #���$����'� ������0!"�#$!� ;�$����� ! ;�$����� /��$������0� �*�!����%#�-
�!&. ��*�����!� (5) ����#����&�� #�9�% $������!"��( ;��$6!( ���� ��������'�.  

���	
���� � �	���� ����	������� 

L $�"�#��� �9G�$��� !##�������!& � �����% ��9��� �'9���' ���!*����'� 1,4-��;���!��-
��, 1-�$#!������!���� ! 1-(4-	��	-9��!�;���$#!)-9,10-������!���� (#����).  
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q��"��!& �� (��9�. 2) ��##"!�'���! ������� RHF 6-31G** �� ������� 
�����#�, #�0��#�� 
$�����% [ 8 ] /���0!! �'#F!� *��&�'� ����$��&��'� ��9!����% �� �9#��(���% ���!"!�� #��-
����(� # �����6!����! !��!*�6!! ����$��'. L $�"�#��� #���$����'� ���������� ��##����!-
���! ������0!"�#$!� !���$#' L!���� ! ������ [ 9—11 ]. L'9�� ����'� ������0!"�#$!� !���$-
#�� �9�#������ ���#����% !� ��#"��� ! ����F�% ��!#����+��% #��#�9��#�+(. 

����$# L!���� �������&�! $�$ ����#���� ������0!"�#$!� ��##��&�!% ����� �#��! n 
������! � ����$��&���� 0��;� ! ��##"!�'���! �� #����()�% ;������  

1 1 1

1W( ) ,
2

n n n

ij ii
i j i

j i

G d d
� � �

$

� � ��� �      61 ,ii
i

d
Z

� �      1 36 ,ij
i j

d
b Z Z

� �  

0�� Zi ! Zj — *��&�' &��� ("!#�� �#�� /��$������) ������ i ! j; b — $�����#�+ #�&*! ����� ���-
���!; dij — /������' ����!6' ��##��&�!%. 

����$# ������ ��������� $�$ #���� "!#�� #�&*�%, #����'� # $����% !* #�&*�% � ����$��� 
!�! � ���0�% �!�!"�#$�% "�#�!6� �� ;������ 

����

1
( ) deg e ,

f

f
f

F G
�

� �  

0�� degef  — "!#�� ��9��, #����'� # ��9��� f ; f���� — ������ "!#�� ��9�� � 0��;� G. 

�/;;!6!���' *��!#!��#�! (4) 9'�! ����"��' ������� ���0�;�$�����0� ��0��##!����0� 

����!*� � #������#��!! # �����&�! QSPR.  
	�"��#�+ ����"���'� ������% � QSPR ������� �6��!���! # ����)+( #���!#�!"�#$!� ��-

��$���!#�!$ — $�/;;!6!���� $�����&6!!, $�/;;!6!���� �����#������% $�����&6!! ! #���-
������% �F!9$!.  


	���'���� � �� �(��)�	��	 

L ��9�. 3 ����#������' ����'� $�/;;!6!����� $������!"��% ;��$6!! (5). 

�/;;!6!��� $�����&6!! R % 0,97. ��& #���!#�!"�#$�% ��#�������#�! ��#"!���! $�����&-

6!����( ������$� 
2

r
1

1
RS

n
�

�
�

 ��& n > 30. L ��F�� #��"�� Sr = 0,01 ! 
r

0,97 97 3,
0,01

R
S

� � &  #��-

�������+��, #�&*+ ���+*& #"!���+ #��"�%��%. ��0��##!����� �������!� ������!� "���* 6���� 
�9��$� !#����'� ��"�$, ��, $�$ ��$�*'���� t-#���!#�!$�, $�/;;!6!���' & ! D ��*��"!�'. ���-
�������+��, �����#��� (5) *��!F��#& � �!�� 
 F(�,TI) = A0 + E �TI + 2B ���TI + C �TI2. (6) 

��& ����$���!#�!$! $�"�#��� ��0��##!����0� �������!& 9'� �'"!#��� $�/;;!6!��� ���-
��#������% $�����&6!! R % 0,97, �$�*'��()!% �� ��#+�� #!�+��( #�&*+ �#�0� ��9��� ;�$����� 
# ��*��+�����. ����$�, $�/;;!6!���' E, 2B ! C ���+*& !��������!�����+ $�$ ��$�*����! ��*-
���+��0� ��!&�!& ��� ! 	� �� ��, ��$ $�$ # !*�����!�� ��� ;�$��� 	�, $�$ ����!��, !*��-
�&��#&. 
�/;;!6!��� A0 &��&��#& ����$���!#�!$�% �#�0� 0�����0!"�#$�0� �&�� �!�����. �' 
����0���, "�� ����"���'% ������������!"�#$!% ��#$�!���� (6) ����� ��!���&�+ ��& �6��$! 
/��$������% #���$���', ���6�##�� ������#� *��&��� �������-�$6������'� $�����$#�� ! � !#-
#�������!&� ��9!���+��-$������!����'� ���$6!% # �"�#�!�� �!�����. 
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#���	���� � �	���	����� !�����	�� !���'������  
1,4-���	�������, 1-������	�������� � 1-(4-	��	-��	�"�������)-9,10-��	�������� 

	�����0!"�#$!% 
!���$# 

��,  
��##"!����'� 
�� ;������ (5) 

# 	� 
\ ��*���!� 

|�����- 
;������ 

�8 
���, 

�� 

��, 
/L
6-

31G**
L!���� ������ L!���� ������

1 2 3 4 5 6 7 8 9 

1 2-��!�!��-1-�$#!������!��� C20H13NO3 786 9,11 1278 78 9,10 9,09 
2 2-(4-	��	-9��!�;��!�)��!��-1-�$#!�����- 

�!��� 
C24H21NO3 811 9,07 2087 94 9,04 9,04 

3 2-(N-���!�-N-;��!���!��)-1-�$#!�����- 
�!��� 

C21H15NO3 771 9,29 1394 82 9,11 9,10 

4 2-N-���!�-N-(3-���!�;��!�)��!��-1-�$#!- 
������!��� 

C22H17NO3 771 9,24 1563 86 9,10 9,09 

5 2-N-���!�-N-(4-	��	-9��!�;��!�)��!��- 
1-�$#!������!��� 

C25H23NO4 762 9,41 2230 98 9,08 9,08 

6 2-N-/�!�-N-(4-	��	-9��!�;��!�)��!��- 
1-�$#!������!��� 

C26H25NO3 820 9,00 2402 100 9,02 9,02 

7 2-N-9��*!�-N-(4-	��	-9��!�;��!�)��!��- 
1-�$#!������!��� 

C31H27NO3 806 8,96 3550 116 9,00 9,01 

8 2-�!;��!���!��-1-�$#!������!��� C26H17NO3 825 8,94 2217 98 9,02 9,02 
9 2-N-;��!�-N-(4-	��	-9��!�;��!�)��!��- 

1-�$#!������!��� 
C30H25NO3 830 8,88 3224 114 8,98 8,99 

10 2-X�!���!��-1,4-��;���!��� C12H11NO2 1188,5 8,63 342 44 8,84 8,85 
11 2-���;��!��-1,4-��;���!��� C14H13NO3 1287,35 8,9 563 56 8,74 8,74 
12 2-�!���!�!��-1,4-��;���!��� C15H15NO2 1252,47 8,62 563 56 8,77 8,76 
13 2-(2-~!$��0�$#��-1-!�)-1,4-��;���!��� C16H14O2 653,56 9,39 563 56 9,26 9,24 
14 2-���!�-1,4-��;���!��� C13H10O2 618,91 9,4 342 44 9,31 9,28 
15 2-|��*!�-1,4-��;���!��� C17H12O2 668,45 9,02 692 58 9,24 9,22 
16 2-�!;��!����!�-1,4-��;���!��� C23H16O2 683,33 8,89 1346 78 9,19 9,18 
17 2-���!���!��-3-��!��-1,4-��;���!��� C11H10N2O2 1765,74 8,5 322 46 8,41 8,43 
18 2-�6��!���!��-3-���!���!��-1,4-��;���!��� C13H12N2O3 1272,7 8,89 548 54 8,76 8,76 
19 2-�6��!���!��-3-�!���!���!��-1,4-��;��- 

�!��� 
C14H14N2O3 1575,97 8,83 626 58 8,52 8,51 

20 2-�!���!���!��-3-��!��-1,4-��;���!��� C12H12N2O3 1406,89 8,53 383 50 8,67 8,67 
21 2-���;��!��-3-��!��-1,4-��;���!��� C14H14N2O3 1333,39 8,66 632 60 8,70 8,69 
22 2-�!���!�!��-3-��!��-1,4-��;���!��� C14H14N2O2 1491,32 8,54 632 60 8,58 8,57 
23 3-����!��!���!��-2-�!���!�!��-1,4-��;��- 

�!��� 
C18H20N2O3 1540,4 8,48 1070 70 8,50 8,49 

24 2-�!���!�!��-3-6!$��0�$#!���!��-1,4-��;��-
�!��� 

C21H26N2O2 1481,32 8,47 1358 78 8,52 8,51 

25 2-�6��!�6!$��0�$#!���!��-3-�!���!�!��- 
1,4-��;���!��� 

C23H28N2O3 1436,2 8,53 1739 88 8,52 8,51 

26 2-n-	���!�!��-3-�!���!���!��-1,4-��;��- 
�!��� 

C19H18N2O2 1951,14 8,13 1116 72 8,18 8,17 

27 2-n-	���!�!��-3-�!/�!���!��-1,4-��;��- 
�!��� 

C21H22N2O2 1912,06 8,13 1049 76 8,18 8,18 

28 2-�6��!�-n-����!�!��-3-�!/�!���!��-1,4- 
��;���!��� 

C23H24N2O3 1431,09 8,51 1762 86 8,52 8,52 
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1 2 3 4 5 6 7 8 9 

29 2-n-	���!�!��-3-�!���!�!��-1,4-��;���!��� C22H22N2O2 2025,57 8,01 1537 82 8,08 8,06 
30 2-n-	���!�!��-3-���;��!��-1,4-��;���!��� C21H20N2O3 1832,75 8,06 1537 82 8,22 8,21 
31 2-(3-�!���;��!���!��)-3-�!���!�!��-1,4- 

��;���!��� 
C21H19N3O4 1842,06 8,25 1892 88 8,18 8,17 

32 2-(4-�!���;��!���!��)-3-�!���!�!��-1,4- 
��;���!��� 

C21H19N3O4 1835,8 8,21 1949 88 8,18 8,18 

33 2-(2-
��9�$#!;��!���!��)-3-�!���!�!��- 
1,4-��;���!��� 

C22H20N2O4 1895,34 8,05 1835 88 8,15 8,14 

34 2-(3-
��9�$#!����$#!;��!���!��)-3-�!��- 
�!�!��-1,4-��;���!��� 

C23H22N2O4 1866,95 8,22 1892 88 8,16 8,15 

35 2-(4-
��9�$#!����$#!;��!���!��)-3-�!��- 
�!�!��-1,4-��;���!��� 

C23H22N2O4 1862,06 8,25 2184 90 8,14 8,14 

36 2-(3-
��9�$#!;��!���!��)-3-�!���!�!��- 
1,4-��;���!��� 

C22H20N2O4 1866,95 8,19 2108 90 8,14 8,14 

37 1-(4-	��	-|��!�;���$#!)-9,10-������!��� C24H20O3 375 9,45 1842 9,45 9,16 9,45 
38 2-�!���-1-(4-	��	-9��!�;���$#!)-9,10-�����-

�!��� 
C24H19NO5 669 9,16 2335 9,16 9,16 9,16 

39 1-(4-	��	-|��!�;���$#!)-2-�$#!-9,10-�����- 
�!��� 

C24H20O4 540 9,32 1987 9,29 9,29 9,29 

40 3-|���-1-(4-	��	-9��!�;���$#!)-9,10-�����- 
�!��� 

C24H19BrO3 425 9,38 1998 9,40 9,40 9,40 

41 2-�6��!���!��-1-(4-	��	-9��!�;���$#!)- 
9,10-������!��� 

C26H23NO4 444 9,36 2566 9,37 9,37 9,38 

42 2-	�!;����6��!���!��-1-(4-	��	-9��!�- 
;���$#!)-9,10-������!��� 

C26H20F3NO4 469 9,39 3277 9,34 9,34 9,35 

43 2-�*�9��!�!���!��-1-(4-	��	-9��!�-;���$#!)-
9,10-������!��� 

C28H27NO4 435 9,35 3038 9,37 9,37 9,38 

44 2-|��*�!���!��-1-(4-	��	-9��!�;���$#!)- 
9,10-������!��� 

C31H25NO4 463 9,3 3883 9,34 9,34 9,35 

45 2-(4-�!���9��*�!�)��!��-1-(4-	��	-9��!�- 
;���$#!)-9,10-������!��� 

C31H24N2O6 479 9,36 4976 9,34 9,34 9,33 

46 2-(1,3,4,5,6-�����;���9��*!�)-��!��-1-(4- 
4-	��	-9��!�;���$#!)-9,10-������!��� 

C31H20F5NO4 455 9,37 5141 9,37 9,37 9,35 

47 2-���!���!��-1-(4-	��	-9��!�;���$#!)-9,10-
������!��� 

C25H23NO3 630 9,11 2160 9,20 9,20 9,20 

48 4-(N-�6��!�-N-���!���!��)-1-(4-	��	-9��!�-
;���$#!)-9,10-������!��� 

C27H25NO4 386 9,47 2807 9,42 9,42 9,43 

49 2-�!9��*!���!��-1-(4-	��	-9��!�;���$#!)- 
9,10-������!��� 

C38H33NO3 581 9,27 5641 9,25 9,25 9,22 

50 3-�!���!�!��-1-(4-	��	-9��!�;���$#!)-9,10-
������!��� 

C29H29NO3 654 9,12 3048 9,16 9,16 9,17 

51 1-B!���$#!-2-(4-	��	-9��!�;���$#!)-9,10- 
������!��� 

C24H20O4 532 9,34 2087 9,30 9,30 9,30 

52 2-�!/�!��!��-1-(4-	��	-9��!�;���$#!)-9,10-
������!��� 

C28H29NO3 690 9,04 2749 9,13 9,13 9,14 

53 4-���!���!��-1-(4-	��	-9��!�;���$#!)-9,10-
������!��� 

C25H23NO3 675 9,18 2184 9,16 9,16 9,16 
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#�����$���	� ������	����� ����$�� 


�/;;!6!���' $������!"��% ;��$6!! ���� ��������'� 	�����0!"�#$!% 
!���$# A C 2B D E A0 

L!���� 5,59E-08 9,47E-09 –4,8E-08 –0,0009 –4,5E-05 9,8654 
������ 4,43E-08 3,24E-06 –3,1E-06 –0,0007 0,0002 9,7654 

������ 

��������� ����$��&��'% ������������!"�#$!% ��#$�!����, �#������!��()!% #�&*+ ��-
��� �� # !���0���+�'�! ����$���!#�!$��! /��$�����'� ��������� ! ������0!"�#$!�! �#�-
9����#�&�! ����$��. ����"����& *�$��������#�+ ������������#& #���!#�!"�#$�% �9��9��$�% 
����'� � �&��� ���!*����'� 1,4-��;���!����, 1-�$#!������!���� ! 1-(4-	��	-9��!�;���$#!)-
9,10-������!����.  

��������( *��!#!��#�+ (6) ����� !#���+*����+ ��& ����#$�*��!& ��, �!��& $������'� 
��#"��'. 
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