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�������� ������ �����������, ����!����"��� # ����������-����!����"��� �������$ 
%#&��� 7-�'�#�%���, ��&������ 7-�'�#�%��� � &����(��) $�%� # #� ��(��&���$. *���-
��%��� �����+�#+ ����&������ �� ����$� ����#'� ������ # /��& �#'����������� ����-
!��#) # ����������%����#+ '��+%�$ �� ����#���(. ����������) �$����$�) ������ �#-
&#����#� ����0#) ��'$��#� ����%��#�" ���(��(�( ������%��� �����+�#) # (���$#+ ��-
������ �������. *���'���, ��� $ %#&��� 7-AzI ������� ������� ���#� �����%�$����"��) 
�������� � �!��'�$��#�& 0$#����-#����) /��&�. �����#���� ���(��(�� $�'!(6%����� 
�����+�#) # ���$�%��� #���������0#+ �������$ /�(����0��0## ���$�� ����������� 
������%�$, ������� &�8(� !��" #����"'�$��� $ ������$� ��#���#+ �!��'�$��#+ ��(��-
&���$ 7-AzI $ ��'(�"���� ��������#+ �#&#����#� ����0#) �� �������( ������� $ %#&��� 
7-�'�#�%��� # ��&������ 7-�'�#�%��� � &����(��) $�%�. 
 
DOI: 10.15372/JSC20170202 
 
	 � ( # � � ) �  * � � � !: 7-�'�#�%��, ��&����� � $�%�), %#&��, ��(��&��, ����������� 
�������, �#'����������� ����!��#+, ������� /�(����0��0##.  

�������� 

�%��) #' �!=���#�+��� ����#) ���������8� $�'�#���$��#+ &(��0#) +$�+���+ �����!-
����" ����$��#) �(���#��$�� �#���� (��
) ������%#�" $ �������#����#� ��(��&����� /��-
&�, $�#+B=#� �� �������� ����#$��#+ ����$��#) [ 1—3 ]. 
��&� ��8�, #������ � ��(��&����& 
/��&�& ��
 $�'$�� ��'%��#�& �� #� ����$� �������$����� ���������$, $ ������� ���(��(�� 
#'�&���$ #8���� ����%��+B=(B ���" [ 4, 5 ].  

�%��) #' ��#�#�, ��#$�%+=#� � �!��'�$��#B ��%�#� ��(��&����� /��& ����$��#) ��
, 
+$�+���+ $�#+�#� ���(6�B=�) ���%�, $ ��& �#��� $�%�, ������"�( $�%� +$�+���+ ������$����) 
���%�) %�+ &����(� ��
 [ 6, 7 ]. 	��%#0#����&# # �//���#$��&# &���%�&# ����%����#+ ��-
����$����8� # ���#����$����8� ��(��&����8� �����$� $�=���$� +$�+B��+ &���%� ���#�����) 
�����������## [ 8—14 ].  

��6��& /������& #����%�$��#+ �����������) ��(��&��## +$�+���+ (�����$���#� &���-
�#'&� ��(��&����8� ���$��=��#+, ������) &�6�� #&��" ��� $�(��#&����(�+���), ��� # &�6-
&����(�+���) �������� �������� �������. ��'�#��B=#� ��# ���& ��(%����# ������#&�����"-
��8� ��������� &�6�� (���K�� ��&����#��$��" ��#&����#�& &���%�$ �$����$�) �#&## # &�-
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���(�+���8� &�%��#��$��#+. ����#&��, ��'(�"���� �$����$�-�#&#����#� �������$ ����8#)  
# ���+%��$ �$+'�) ��'$��#�# ����%��#�" (���$#+, ��# ������� �//���#$�� ��� #�# #��) &���-
�#'& �����������) ��(��&��## %�+ K#����8� ������ ���%#���#), $ ��& �#��� # ��
, +$�+B-
=�)�+ �%��) #' ��#!���� $�6��� ������������ �#���& � ����# '���#+ #����%�$��#+ 6#'���-
��� ���0����$ [ 15, 16 ].  

�����(�+���) &�%��"B, ��'$��+B=�) #'(���" &����#'& �������� ������� �� ���"��  
$ ��
, �� # %�(8#� &����(�+���� ���%#���#+�, +$�+���+ &����(�� 7-�'�#�%��� (7-AzI), � ��-
&�="B ������) &�6�� ����#'#��$��" &�6&����(�+���) &����#'& �������� ������� $ %#&�-
��� (��&���&�������� �����) # ��&������� � &����(��&# $�%� [ 17 ].  

����� %�+ %#&��� 7-AzI !�� $������� 0���) �+% ������#&�����"��� #����%�$��#): #'&�-
���� /�������������� ������� # ������� /�(����0��0## ���$�8� ��*-����������8� ������%� 
%#&��� 7-AzI, ����&������ $�#+�#� ��&�����(�� # ���0�����0## �� ���0��� %#&��#'�0## 7-AzI 
[ 18—21 ]. ��+ ��������$ 7-AzI � &����(��&# $�%� (n = 1�3) ���6� !��# #'&����� ������� 
/�(����0��0## ���$�� n�*-����������� ������%�$ [ 22 ].  

	�����#����#) ����#' &����#'&� �������� ������� $ %#&���� 7-AzI &���%�& CASPT2 $�-
������ �$����&# ��!��� [ 23 ], 8%� !��� ����'���, ��� ������� ������� ���#� ��K�8�$�) ��-
������ # ����#'(���+ $ ����������-$�'!(6%����� �����+�#+�. Q��# ����&������ ��# $��#���� 
�������� �������, ��6%�) #' ������� ��#$�%#� � #'&����#B �#&&���## %#&���, �� %����$��-
����" ��������#+ �#&#����#� ����0#), �� &���#B �$����$, ���!(�� %�����#���"��� #����%�-
$��#).  

� ������$� ��#���#+ �!��'�$��#+ ��(��&���$ 7-AzI $ ��(��� �������� ������� $ %#&���  
7-AzI #�# �8� ��&������ � &����(��) $�%� 0������!��'�� #����"'�$��" $#!������ �������, 
����!����"��+ ���(��(�� ������� ����" �($��$#���"�� � #'&����#B ���(��(�� &����(� ��# 
$�'!(6%��##.  

W��" %����) ��!��� — $�����#�" #����%�$��#� &����#'&� &�6&����(�+���8� �������� 
������� $ %#&��� 7-AzI # �8� ��&������ � &����(��) $�%� &���%�&# ���#�����) ����������-
�## # �$����$�) �#&##. *�%�$��%#�" �!��'�$��#� ��(��&���$ 7-AzI �������& $#!������ ����-
���$ # #� ���$���#�& � ������#&����&.  

������ ���(��(��, ����!����"���, ����������� # ����������-����!����"��� �������$ ���-
$�%#��+ �� ���8��&&� Gaussian-09 [ 24 ] � #����"'�$��#�& &���%� DFT $ ��#!�#6��## B3LYP  
# !�'#���8� ��!��� 6-31G(d,p). 

����
/�
�� � �� �'��0����� 

4��$5%���)� *"�$5%). �����(�+���� ���(��(�� 7-AzI, %#&���$, �!��'�$����� &����(-
��&# 7-AzI (D) # #� ��(��&���&# (DT), � ���6� ��&������$ 7-AzI (K) # �8� ��(��&��� (KT) � &�-
���(��&# $�%� (w) ���%���$���� �� �#�. 1.  


�� ����'�$��� ������ ����������� �������$, 
 # 
	 #&�B� �%#� ($ �!����# 4,4 ��), � D  
# DT — %$� �%#����$�� ����8��#����#� (��$�+ ($ �!����# 4,2 # 4,5 ��), &�6%( ������&# $�'- 
 

 
 

���. 1. �����(�+���� ���(��(��: 7-AzI � �!�'�����#�& # �(&���0#�) ���&�$ (
), %#&��� 7-AzI (D) ("),  
 %#&��� ��(��&���$ 7-AzI (DT) (�), ��&������ 7-AzI (K) (�) # �8� ��(��&��� (K	) � &����(��) $�%� (w) (�) 
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	 � ! � # 0 �  1  

'����	����

����� [ 18, 22 ] � ����������� (�
����� )��	��� (*, ��)  
� ��� ��+����
�	�� (f ) ��	��$ )���
	����$ ��	�$���� D, DT, K � KT  

D  D	  K  
	 
* f * f * f * f 

  3,6 0,05     
  3,8 0,003   3,3 0,02 

4,2 (4,0) 0,11  4,2 0,005 4,4 (4,1) 0,06 4,4 0,13 
4,5 0,003  4,5 0,17 4,7 0,08 4,9 0,0001 
4,7 0,12  5,0 0,002 5,2 0,003 5,0 0,001 
4,8 0,006   5,4 0,005 5,1 0,001 
5,2 0,004   5,6 0,004   

* � # & � � � � # �. � ���!��� ��#$�%��� ������#&�����"��� 
'�����#+ ����8#) ���$�� ����������� ������%�$.  

 
&�6�� �����#����#� ������%�, �.�. �#&#�����+ ����0#+ ��(��&����8� ���$��=��#+, � ��&# 
�����+�#+ &�6�� ����&���#$��" ��� ������%��� (��!�. 1). � ��6%���$������# &���%�$ ��#��-
�#+ �#&#����#� # ���#����#� ���0����$ $���$�� !��� (��'��� $ ����"� Q.�. �������$� [ 25 ],  
� ����#+ �#&#����#� #'�&��-#'�&����� ���$��=��#) # &���% ������� $���+������) ��'�����-
��� �����#����#� ������%�$ ���%���$���� $ &���8��/## �.�. L�#!�$� # �.�. Q�����$� [ 26 ].  

�68$�#!*5�5�)� $���&!�69. ��+ ���$���# ���%����6��#+ � �(=���$�$��## ������%��� 
�����+�#), �%������8� �� ����$� ����#'� ����������� �������$, !�� ���$�%�� ������ ����!�-
���"��� �������$ ����&���#$��&�� &����(�+���� ���(��(� # $������� ����#' ������ # /��& 
�#'����������� ����!��#).  

� ��!�. 2 ��#$�%��� '�����#+ K���# �#'����������� ����!��#) D %�+ ����$��8� # ���$�� 
���� ����������-$�'!(6%����� �����+�#). `��&� �����#� ����!��#) 3, 5 # 6 ��$���B� #'&���-
�#B %�#� # (8��$ $�%���%��� &���#��$, �$+'�$�B=#� &����(�� 7-AzI $ %#&�� (�&. �#�. 1, "). 
*�# ����!��## 3 $�%���%��� �$+'# N7H…N1 ����!�B��+ $ ����#$�/�'� — ($��#���#� %�#�� 
�%��) $�%���%��) �$+'# �����$�6%����+ �%��$��&����& (&��"K��#�& %�(8�). ��+ ����!��#+ 
6 ���������� �#�/�'��� ($��#���#� #�# (&��"K��#� %�#� �!�#� $�%���%��� �$+'�) — $ %��-
��& ��(��� &�6&����(�+���+ ������" %#&��� �#!� ����+8#$����+ $%��" $�%���%��� �$+'�),  
 

	 � ! � # 0 �  2  

%���������� (�
����� �
�
�
 (�, �&–1) ����"
��� D � K ��� ��������� (gr.st.)  
� ��	��$ ��("�/�����$ ���
����� (ex.st.) 

D  K  R  
���. gr.st. 1 ex.st  2 ex.st. 3 ex.st. 

����-
���#� gr.st. 1 ex.st. 2 ex.st. 

����- 
���#� 

1 26  –52  –51    47 �s  70 (76) –47  115   �s 
2 35    77    85    92 �t 144 (162) 195 167 �hb  
3 80  113    92  120 �hb  192 (176) 248 209 �hb  
4 91    79  109  111 �f     
5 100 (98)*  110  110  105 �hb      
6 111 (120) 142  135  123 �hb      

* � # & � � � � # +. 	#�� ����!��#): �s — ��6�#����, �t — ��(�#�"���, �f — $���-
���; �hb — �����#� ����!��#+, �$+'����� � #'&����#�& 8��&���#����#� ����&����$ 
(%�#�� # (8��) $�%���%��� �$+'�).  

* � ���!��� ��#$�%��� ������#&�����"��� '�����#+ �#'����������� ����!��#) 
D # K %�+ ����$��8� �����+�#+ [ 18, 22 ].  
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�#!� �6#&����+. *�# ����!��## 5 ���#���%#� �#�/�'��� #'&����#� �� ���"�� %�#� $�%���%-
��� �$+'�), �� # (8��$.  

	�# %�(8#� ����!��#+ D (1, 2 # 4) +$�+B��+ �������#&#: ����!��#� 1 — ��6�#����, ����-
!��#� 2 — ��(�#�"���, � ����!��#� 4 ��������#'(���+ $���#���"��& �%$#8�& ���������) &���-
�(� 7-AzI �����#���"�� %�(8 %�(8�. ��8����� $���������&( ������( $ ���$�& # $����& ����-
������-$�'!(6%����� �����+�#+� ������� ����!��#+ 1 #&��� ���#0����"��� '�����#� 
(�&. ��!�. 2). 
�� #'$�����, ��%��$�+ ����� ���$�8� ���+%�� ��������#'(���+ �%�#& &�#&�& 
����!��#�& # #&��� !���� �#'��� '�����#� ����8##, ��& ���(=��, �.�. +$�+���+ ������%��& ��-
���+�#�&.  

��+ K (�&. �#�. 1, �) ���$�� $�'!(6%����� �����+�#� ���6� ��������#'(���+ ���#0����"��& 
'�����#�& ������� (� = 47 �&–1) ��6�#���8� ����!��#+, ��# ������& #'&��+B��+ %�#�� �$+'�) 
�w� # �$+'# N7�. 

�&�=��#+ ���&�$ (#�# /��&� ����!��#)) #'�!��6�B� %�/��&�0#B &����(�� ��# ����-
!��#+� $ ������%��& �����+�##. 	�� ��� �����+�#�, ��������#'(�&�� ���#�#�& ��%��$�) ����#, 
��(���)�#$�, �� ����#' %�/��&�0#), ��$���B=#� &�#&�& ����!��#+&, ��'$��+�� $�+$#�" 
���(��(���� #'&����#+, ��#$�%+=#� � ��������)�� &����(�+���) ���(��(�� ��# �� %��"��)-
K�& ������%� $ �����+�#� � &#�#&(&�& �����0#��"��) ����8##.  

� ���$�& # $����& ����������-$�'!(6%����� �����+�#+� D /��&� &�#&�� ����!��#) ��-
������#'(���+ ��!��"K#&# �&�=��#+&# ���&�$ �'��� N7 # N1, (����$(B=#� $ �!��'�$��## $�-
%���%��� �$+'�), �� �����$���#B %�(8 � %�(8(; ���#� �&�=��#+ $ ����$��& �����+�## ���(�-
��$(B� (� = 26 �&–1). 

��+ K ���$���#� /��&� ����!��#+ � �������) � = – 47 �&–1 %�+ ����$��8� # ������%��8� 
�����+�#) ����'�$���, ���, $�-���$��, $ �!�#� �����+�#+� ��!�B%����+ �&�=��#� �%��8� ���&� 
$�%���%� &����(�� $�%� $ �����$���## ���&� �'��� N1; $�-$�����, $ ������%��& �����+�## 
%�(8�) ���& $�%���%� &����(�� $�%� !���� '���#���"��, $ ���#�#� �� ����$��8� �����+�#+, 
�&�=����+ $ ������( ���&� �'��� N7, ��� &�6�� ��#$���# � �!��'�$��#B ��(��&��� 7-AzI.  

	��#& �!��'�&, �������� %�/��&�0#) $ ������%��� �����+�#+� %�+ D # K ����'�$���, ��� 
&�6%( ���&�&# �'��� &�6�� ���#'�)�# ������� ������� � �!��'�$��#�& ��� 0$#����-#����) 
/��&�, ��� # ��(��&���$ 7-AzI. *�# ���& ��%� ��&��#�", ��� ������� &�#&�8� ����!��#+ ��-
!��"K�+ # ����$����$���� #���6��#+, ��!�B%�B=#��+ $ &����(�+���) ���(��(��, ���6� ��-
!��"K#�, ��� ���!(�� %��"��)K�8� #����%�$��#+ ������%��� �����+�#). 

�!%9;) "� �!��6$��� 6 "!%!<�5%) ��;�%�;�)� <�*56$��. ���$#%��, ��� ������� ���-
���� %��6�� �����$�6%��"�+ #'&����#�& '��+%�$ �� ���&�� N # 8��&���#����#� ����&����$ $�-
%���%��� �$+'�), �����&( %���� !��# $��#����� '��+%� �� ����#���( %�+ ���&�$, (����$(B-
=#� $ �!��'�$��## $�%���%��� �$+'�), � ���6� %�#�� # (8�� $�%���%��� &���#��$ (��!�. 3). 
 

	 � ! � # 0 �  3  

3
	��� �� !
������� ��� 

���� 
(�

 N1, N7 � �������� �����	��
 �w ����,  

 

�/� ����� (Å) � ���� (8��%.) ����	����$ ���
���� ��� ��������� (gr.st.)  

� )���
	����-��("�/�����$ (ex.st.) ���
����� D � K 

D K 
���&, �$+'" gr.st. 1 ex.st 2 ex.st. 3 ex.st. ���&, �$+'" gr.st. 1 ex.st. 2 ex.st. 

N1 –0,57 –0,59 –0,59 –0,57 N1 –0,56 –0,58 –0,56 
N7 –0,58 –0,57 –0,58 –0,58 N7 –0,65 –0,64 –0,65 

     �w –0,81 –0,81 –0,81 
l(N7H…N1)     2,94     2,81     2,84     2,89 l(N7�…�w)     2,86 2,68 2,82 
� (N7�…N1) 172,1 172,7 173,2 172,4 l(N1…��w) 2,82     2,74     2,79 
     � (N7�…�w) 149,1 149,7 148,7 
     � (N1…��w) 137,3 140,1 139,4 
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���$���#� '��+%�$ �� ���&�� N, &�6%( ������&# $�'&�6�� ������� �������, ����'�$���, 
��� %�+ D $ ����$��& # ����"�& ����������-$�'!(6%����& �����+�#+� '��+%� �� ���&�� N7 
$�K� '��+%�$ �� ���&�� N1, ��� ����+���$(�� �������( �������. ������#$, %�+ ���$�8� # $��-
��8� ����������-$�'!(6%����� �����+�#) ���& N1 +$�+���+ !���� ����������#0����"��& �� 
���$���#B � ���&�& N7, ��� #�#0##�(�� ������� ������� � !���� ����������#0����"��&( ���-
&( N. o��&( �����!��$(�� # (&��"K��#� %�#�� $�%���%��) �$+'# $ ���$�& # $����& ��������-
��-$�'!(6%����� �����+�#+� D �� �0,1 Å. 

��+ K '��+% �� ���&� N7 %�+ $��� ����&���#$��&�� �����+�#) $��8%� $�K� '��+%� �� N1, 
���+ ��!�B%����+ ��!��"K�� ($��#���#� ����������#0����"����# ���&� N1 $ ���$�& ��������-
��-$�'!(6%����& �����+�##. ��#�� �!�#� $�%���%��� �$+'�) l(N7�…�w) # l(N1…��w) 
(&��"K����+, ��� # $ D, �� �0,1 Å �� ���$���#B � ����$��& �����+�#�&. 


�!�68 %�!$=66 �&%!8��!�69 5!�5�<�%! 7-
zI. ��+ #����%�$��#+ (���$#) �������� ���-
���� $ D # K !�� $������� �$����$�-�#&#����#) ������ &����#'&� �#&#����#� ����0#). ��-
'(�"���� ������� ����8��#�# �#&#����#� ����0#) I—IV, ���(��(�� ���8����$ (R), ������%��� 
�����+�#) (TS) # ���%(���$ (P) ����0#) ������� #'�!��6��� �� �#�. 2, ��#$�%��� $ ��!�. 4.  

o����"�#+, �$�!�%��+ ����8#+ L#!!�� # ����8#+ ���#$�0## ��+&�) ����0## !��# �����#-
���� � ��&�="B ���%(B=#� $���6��#)  

# 0 0
R 298 298(TS) (R ),iH H H� 	 � 
 ��  
# 0 0
R 298 298(TS) (R ).iG G G� 	 � 
 ��  

�����8#���� /��&(�� !��# #����"'�$��� %�+ ������� �!�����) ����0##:  
# 0 0
P 298 298(TS) (P ),iH H H� 	 � 
 ��  
# 0 0
P 298 298(TS) (P ).iG G G� 	 � 
 ��  

o���8#+ ���#$�0## �$+'��� � �����"�#�) ����0## (��$���#�& Ea = �H# + nRT, 8%� n — &�-
���(�+�����" ����0##. 

	����$�) �//��� ����0## !�� ����%���� ��� ��'����" �(&& �����"�#) �!��'�$��#+ P # R 
����0## �� /��&(�� 

0 0 0
298 298 298(P ) (R ).i iH H H� 	 � 
 �� �  

*�# &�%��#��$��## ���(��(�, #����"'(�&�� $ ������$� ���8����$ �#&#����#� ����0#) �� 
�������( ������� $ D #�# K, ���!��%#&� (�#��$��" ��'(�"���� ������#&�����"��� #����%�-
$��#) # �$����$�-�#&#����#� �������$, ��8����� ������& �����0#��"��+ /(��0#+ $�%���%��) 
�$+'# #&��� %$� &#�#&(&� # �%#� &���#&(&, # ��� $ ����$��& �����+�## �� /��&� �#�"�� 
��#&&���#��� [ 27 ]. �!&�� �������&# &�6%( ����������#0����"��&# ���&�&#, (����$(B=#&# 
$ �!��'�$��## $�%���%��� �$+'�), $�'&�6�� �����%��$�& �(����"��8� �//����, %�+ ��(=���$-
���#+ ������8� ���%(��, ���6%� $��8�, $�'!(%#�" &����(�( ���+ !� %� ���$�8� �(����"��8� 
(��$�+. 

� ������$� #���%��8� R $ ����0## I !�� $�!��� D, ���(��(�� ������8� ����$����$�$��� ��-
��$��&( �����+�#B (��!�. 5) '� #���B���#�& %�#� $�%���%��) �$+'�), ������� !���#�" ��$-
��&# %�#��& $�%���%��� �$+'�) ���$�8� ������%��8� �����+�#+ (�&. ��!�. 3, �#�. 2, 
). o�� 
�$+'��� � ��&, ��� ��#!���� �(=���$����� ���#�#+ 8��&���#����#� ����&����$ D %�+ ����$��-
8� # ������%��8� �����+�#+ ��!�B%�B��+ %�+ 8��&���#����#� ����&����$ $�%���%��8� &���#-
�� (�&. ��!�. 3 # 5). ��8����� ��'(�"����& $���������8� &�%��#��$��#+, (��� ��#&&���#���- 
 

	 � ! � # 0 �  4  

'��	��
������� $
	
�
�	��
��� (����/&��") $��������$ 	�
�+�� I—IV 

����0#+ #
RG�  EaR #

PG�  EaP 0
298H� ����0#+ #

RG�  EaR #
PG�  EaP 0

298H�  

I 79,9 81,0   7,6   3,0 80,9 III 179,7 177,0 123,0 123,4   53,6 
II 25,4 29,0 28,4 31,4 –2,6 IV     9,0   12,9 104,2 105,0 –92,2 
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��# �����0#��"��) ��$�������# ��#$�%#� � ��&(, ��� %�#�� $�%���%��� �$+'�) N7H…N1 ��-
�#��B��+ %�(8 �� %�(8� �� �0,05 Å. ��#�� $�%���%��� �$+'�) &�8(� &��+�"�+ �� ���(B $��#�#-
�(, ����#&��, $ ��&���&�������� ����� ����$��#) �(���#��$�� �#���� ��# ��'%����## �#��) 
��
 �� %$� &���#���� 0��#. � ���& ��(��� P ����0## ��$����� ���(��(��, %�+ ������) �����-
����� ������� �%��8� �������, �.�. 0$#����-#����+ /��&�. o��� $�$�% ��%�$��6%��� �����%�-
$����"��) ������� ������� $ %#&��� 7-�zI, ���(�����) �� ����$� ������� # ����#'� /�&��-
���(�%��� �������$, � ���6� �������$ /�(����0��0## 7-�zI # �8� ��(��&��� [ 17 ]. o���8#+ ��-
�#$�0## ��+&�) ����0## �����$�+�� 81, � �!�����) — 3 ����/&��". ��&��#&, ��� ����%������+ 
����� �� ����$� ������#&�����"��� %����� $��#�#�� �����0#��"��8� !��"��� �����#���"�� 
!���� 8�(!���8� �����0#��"��8� &#�#&(&� %�+ %#&��� &(��$"#��) �#����� �����$#�� 
19 ����/&��" [ 28 ], � %�+ %#&��� !��'�)��) �#����� — 1 ����/&��" [ 29 ]. o�# '�����#+, ��� ��- 
 

 
 

���. 2. �'&����#� ����8## ���8#�(B=�) �#���&�; ���(��(�� ���8���� (R), ������%��8� �����+�#+ (TS)  
                                                  # ���%(��� (P) ����0## I (
), II ("), III (�), IV (�) 
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	 � ! � # 0 �  5  

%���������� (�
����� ���� ���(�� l (Å) D, K, DT � KT ��� ��������� ���
����� (lgr)  
� �$ �(������� (�l1,2,3, �10–2 Å) �	� ��	�$��� � )���
	����-��("�/������ ���
����� 

D K DT KT 
�$+'" 

lgr �l1 = lgr 
 l1ex �l1 = lgr 
 l1ex lgr �l1 = lgr 
 l1ex �l3 = l3ex 
 l1ex �l1 = lgr 
 l1ex �l2 = l2ex 
 l1ex 

N1C2 1,34 1 1 1,36 2 0 2 2 
C2C3 1,43 –2 –1 1,45 –8 –1 –9 8 
C3C4 1,40 1 2 1,39 3 0 4 2 
C4C5 1,39 1 3 1,40 1 –2 1 –2 
C5C6 1,40 1 5 1,39 –1 0 –1 5 
C6N1 1,34 3 6 1,35 4 0 6 –3 
C2N7 1,37 3 –5 1,34 8 –1 7 –8 
N7C8 1,38 –3 6 1,38 –5 –1 –5 7 
C8C9 1,37 3 6 1,38 4 1 4 –2 
C3C9 1,43 1 2 1,42 5 1 5 6 

N7H…N1 2,94 –13       
N1H…N7    2,76 12 –1   
N7�…�w 2,86  –18      
N1…��w    2,80   10 –2 

 
&���B� �$���� ����"# [ 30 ], +$�+B��+ '��#6����&#. ����#&��, ������ �����0#��"��� !��"�-
��$ %�+ $�%���%��� �$+'�) $ ���� �(�����#%��� ����$��#) %��� ���%(B=#� '�����#+ �����0#-
��"��� !��"���$: 29—34 %�+ !���� 8�(!���8� # 15—21 ����/&��" %�+ &���� 8�(!���8� &#�#-
&(&� [ 31 ]. 

��+ ����%����#+ (���$#) �������� $����8� ������� # �!��'�$��#+ DT !�� $������� ���-
��� ����0## II, 8%� ���(��(�� ��$����� ���(��(�� P ����0## I '� #���B���#�& %�#�� �$+'# N1H, 
($��#���#� ������) %� 1,21 Å ���%����8��� ������$��&����� ����6%��#� ������� $ �!����# 
$����), &���� 8�(!���) �����0#��"��) +&�, ��� $�'&�6�� $ ����������-$�'!(6%����� ��-
���+�#+� (�&. �#�. 2, "). � ��%� ���) ����0## ��!�B%����+ �!��'�$��#� DT � �����$�& �//��-
��& ����0##, ��$��& –2,6 ����/�&��" (�&. ��!�. 4). 

	��#& �!��'�&, #'�&��-#'�&����� ���$��=��#� D $ DT $�'&�6�� �(��& �����%�$����"��-
8� �������� �������$ � ���&�6(�����& �!��'�$��#�& 0$#����-#����) /��&� # ��# (���$##, 
��� %�#�� $�%���%��� �$+'�) N7H…N1 ���#��B��+ %�(8 �� %�(8� �� &���� ��& �� �0,05 Å,  
� �%#� #' �������$ ����%#��+ $ �!����# $����) �����0#��"��) +&�. 

��+ #����%�$��#+ &����#'&� �������� ������� $ K !��# $�������� �����8#���� �$����-
$�-�#&#����#� ������� �#&#����#� ����0#) III # IV, $ �������, ��� # ��# &�%��#��$��## ��-
��0#) I # II, ���(��(�� R ����$����$�$��� ���(��(�� ����$��8� �����+�#+ '� #���B���#�& %�#� 
$�%���%��) �$+'�): $ ��(��� ����0## III %�#�� $�%���%��� &���#��$ ��$�� '�����#+& $ ����-
��%��& �����+�##, �.�. 2,74 # 2,68 Å %�+ �$+'�) N1…��w # N7H…�w ����$����$���� 
(�&. �#�. 2, �). 
�� ����'�� ������, &����#'& �������� ������� $ %����& ��(��� �����#� #' %$(� 
�����$: ����$� # �������� ������� �� &����(�� $�%� � ���&( N1 (���$�) ����, ������&( ����-
$����$(�� ���(��(�� TS1), ����$� ������� �� ���&� N7 # ��#���%#���#+ �8� � &����(�� $�%� 
($����) ����, ������&( ����$����$(�� ���(��(�� TS). o���8#+ ���#$�0## ��# ���& %�$��"�� 
'���#���"�� # �����$�+�� 177 ����/&��" %�+ ��+&�) ����0## # 57 ����/�&��" %�+ �!�����).  

*�# $�!��� %�#� $�%���%��) �$+'�) $ ��(��� ����0## IV !��# (����� ��'(�"���� ������� 
��&������$ Ura � &����(��&# $�%�, 8%� !��� ����'��� $�'&�6����" �!��'�$��#+ ��(��&����� 
/��& Ura $ $�%��) ���%� [ 32 ]. ����$#�& �!&��� ������� &�6%( Ura # $�%�) +$�+���+ (&��"-
K��#� %�#�� $�%���%��) �$+'# NH…Ow %� �2,68—2,69 Å. ��&��#&, ��� $ ��(��� ��&������  
7-�zI � &����(��) $�%� %�#�� $�%���%��) �$+'# N7�…�w $ ������%��& �����+�## #&��� ����� 
6� '�����#� (�&. ��!�. 3). 
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������ ����0## IV, ��� # ����0## II, ���$�%#��+ � (����& ��8�, ��� $ ����������-$�'!(6-
%����& �����+�## ������ &�6�� ����%#�"�+ $ �!����# $����), &���� 8�(!���) �����0#��"��) 
+&� (�&. �#�. 2, �). ���(��(�� R $ �#&#�����) ����0## IV ����$����$�$��� ���(��(�� � $ ����-
0## III. 	����$�) �//��� ����0## IV ��$�� –72 ����/�&��", ��� $ 30 ��' $�K�, ��& $ ��(��� ��-
��0## II.  

���$���#� ����8#) ���#$�0## �!������ ����0#) ����'�$���, ��� �� $��#�#�� %�+ ����0## 
IV �� 6,3 ����/&��" &��"K�, ��& %�+ ����0## III (�&. �#�. 2, � # �). ��#��$�+ �(����"��) �����-
��� �������� ������� $ ����0## IV, ����#' ����8��#�# ������%��� �����+�#) ����0#) III # IV 
��'$��+�� ����%��#�" ������+�#� &�6%( ����8��#����#&# (�(����"��&#) (��$�+&# �������, 
������� �����$�+�� �6 ����/&��", ��� ��8���(���+ � ��'(�"����&# %�(8#� �������$ [ 31 ]. 

�6&%���)� *"�$5%). � 0��"B ��%�$��6%��#+ �!��'�$��#+ ��(��&���$ 7-�zI $ ��'(�"���� 
��������#+ �#&#����#� ����0#) I—IV !��# $��#����� $#!������ ������� D, K, DT, KT %�+ 
���$�� ����������� ������%�$ # ���$�%��� #� ���$���#� � ������#&�����"��&# �������&# 
/�(����0��0##, ���%���$�����&# $ ��!���� [ 18, 22 ].  


�� #'$�����, %�+ ���$�%��#+ ��+&�8� ������� # #���������0## ����������-����!����"-
��� �������$ &��8����&��� &����(� � ��&�="B &���%#�# [ 33—35 ], #����"'(�&�) $ ���-
8��&&� Gaussian-09, ���!��%#&� �����+ #�/��&�0#+ � �������� # /��&�� #� ����!��#) $ ��&-
!#�#�(B=#� ����������� �����+�#+�. o�� ���!(�� ���%$��#���"��8� ��������#+ ���(��(���-
%#��&#����#� &�%���), �.�. '���#+ 8��&���#����#� ����&����$ # ����!����"��� �������$  
$ ����������-$�'!(6%����� �����+�#+�.  

� ��!�. 5 ��#$�%��� $��#������� '�����#+ %�#� �$+'�) ����&���#$��&�� &����(�+���� 
���(��(� # #� #'&����#+, ������� ���'�$�B� ����%��+B=�� '�����#� �� /��&#��$��#� ����-
!����"��) ���(��(�� $#!������ �������$. ��8����� ��'(�"����& �������, %�#�� �$+'�) 7-�zI  
$ D, K # ��(��&���$ 7-�zI $ DT, KT %�+ ����$��8� �����+�#+ ���#��B��+ �� !���� ��& �� 0,02 Å.  

*�# $�!��� 8��&���#����#� ����&����$ $ $�'!(6%����� �����+�#+� ��%� (�#��$��", ��� 
������%��� �����+�#+ ��������#'(B��+ ��!��"K#&# '�����#+&# ������ &�#&�� ����!��#) #, 
����$����$����, ��!��"K#&# #���6��#+&# &����(�+���� ���(��(�. *����&( ������#����#� 
$#!������ ������� ���$�� ����������� ������%�$ %�+ D # K, $��#������� � #����"'�$��#�& 
8��&���#����#� ����&����$ ������%��� �����+�#), !(%(� #&��" ���(B 6� ����!����"�(B 
���(��(�(, ��� # $ ������#&�����"��� ����������-����!����"��� ��������.  

��+ DT ����&���#$��&�� ������%��� �����+�#� (3 ex. st) �������6��� �#6� ���$�8� ����-
������8� �����+�#+ (1 ex. st.), �� #� ���(��(�� �����#����# ��$��%�B� (�l3 
 0, �&. ��!�. 5), ��-
���&( $#!�����) ������ /�(����0��0##, $��#������) �� ����$� 8��&���#����#� ����&����$ 
������%��8� �����+�#+ DT, # ������#&�����"��) ������ ���$�8� ����������8� ������%� ���6� 
!(%(� #&��" �%#����$(B ����!����"�(B ���(��(�(.  

��+ KT ���(��(���� #'&����#+, ��!�B%�B=#��+ $ ������%��& (2 ex. st) # ���$�& ����-
������& �����+�#+� (1 ex. st), ���#��B��+, ��� &�6�� !��" �$+'��� � ��������& ��������& 
�������. � �� 6� $��&+ ���(��(���� ����&���� DT # KT $ ���$�� ����������-$�'!(6%����� 
�����+�#+� #&�B� �%#����$�� '�����#+ (�l1, �&. ��!�. 5), �.�. ������#&�����"��) ����������-
����!����"��) ������ ��(��&��� 7-�zI, #'&������) %�+ ���$�8� ����������8� ������%�, &�6�� 
��(6#�" ��#���#�& �!��'�$��#+ ��� DT, ��� # KT $ ��'(�"���� ��������#+ �#&#����#� ����0#) 
I—IV.  

� ���$�& $�'!(6%����& �����+�## ����$��� ���(��(���� #'&����#+ %�+ D # K ��!�B%�-
B��+ %�+ $�%���%��� �$+'�) N7H…N1 (�l1 = – 0,13 Å) # N7�…�w (�l1 = – 0,18 Å) (�&. ��!�. 5).  
�� �#�. 3 ���%���$���� $��#������� # ������#&�����"��� ������� /�(����0��0## ���$�� 
S1 � S0 ����������� ������%�$ %�+ D # K, ���(��(�� ������� ��$����� ���(��(�� ���$�� ����-
��%��� �����+�#). � ����!����"��) ���(��(�� $��#������8� ������� /�(����0��0## D #&�-
B��+ ��# �#�##, ��$���B=#� ����!��#+& � �������&# 80, 100 # 111 �&–1. ��8����� $�������-
��) ����� #���������0## �#'����������8� ������� D, $�� ��# ����!��#+ ��$���B� ����!��#+& 
$�%���%��) �$+'# (�&. ��!�. 2). 	�����#����#) ������ ����K� ��8���(���+ � ������#&�����"-
��& �������& /�(����0��0## ���$�8� ��*-������%� %#&��� 7-AzI, $ ������& ��8����� #����- 
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���. 3. o�����#&�����"��� (1) [ 18, 22 ] # $��#������� (2) ������� /�(����0��0## ���$�� S1 � S0 ����- 
                                                               ������� ������%�$ D (
) # K (" ) 

 
�����0##, $���������) �$����&# ��!��� [ 22 ], ���+$�+B��+ %$� ����!��#+ (� = 98 # 120 �&–1), 
/��&� ������� ��$����� #'&����#B %�#�� # (8�� $�%���%��) �$+'# D (�&. �#�. 3, 
). 

� ������#�����& ������� /�(����0��0## K (�&. �#�. 3, ") ��#!���� #�����#$��) +$�+���+ 
�#�#+, ��$���B=�+ ����!��#B � �������) 570 �&–1, /��&� ������8� ��%��6#� #'&����#+ $�-
������� (8��$ �#�#%#��$�8� ���"0�. � �#'����������) �!����# ���+$�+B��+ �#�##, ��$���B-
=#� ����!��#+& � �������&# 70, 144 # 192 �&–1. M��# /��&� ��6�#���8� ����!��#+ � �������) 
70 �&–1, ��� (6� (��&#�����" $�K�, �$+'��� � #'&����#�& $'�#&��8� �������6��#+ &����(�  
7-AzI # $�%�, �� ����!��#+ � �������&# 144 # 192 �&–1 ��������#'(B� #'&����#� %�#� $�%���%-
��� �$+'�) N7H…�w # N1…��w (�&. ��!�. 2). �� �#�. 3, " %�+ ���$���#+ ��#$�%�� ������#&��-
���"��) ������ /�(����0��0## ��&������ &����(�� 7-AzI � ���&+ &����(��&# $�%�, ������"-
�( ($��#���#� �#��� &����(� $�%� ��'$��+�� (&��"K#�" (�� ���$���#B �� �������& ��&������ 
7-AzI � �%��) &����(��) $�%�) $'�#&�%�)��$#� ���$�8� n�*- # $����8� ��*-$�'!(6%����� ��-
���+�#) [ 18 ]. ���$���#� $��#������8� # ������#&�����"��8� �������$ ��&������$ 7-AzI � $�-
%�) ����'�$��� #� ���#����$����� # ������$����� ��8���#�. 

���#������� ������� /�(����0��0## ��(��&���$ DT # KT ��#$�%��� �� �#�. 4. �'-'� ��-
�(���$#+ ������#&�����"��8� ������� %�+ KT ���$���#� �!�#� ������#����#� �������$ � ���-
���#&����& ���$�%#���" �� �������& $�'!(6%��#+ /�(����0��0## ��(��&��� 7-AzI, ���%���$-
�����8� $ ��!��� [ 22 ]. ����$��� ���#�#� �������$ ��!�B%����+ $ �#'����������) �!����#.  
 

 
 

���. 4. o�����#&�����"��) ������ /�(����0��0## T (2) [ 22 ] # $��#������� ������� /�(����0��0##  
                                           ���$�� S1 � S0 ����������� ������%�$ DT (1) # KT (3) 
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� ������� DT ���+$�+B��+ ����!��#+, /��&� ������� ��%��6#� #'&����#+ %�#� # (8��$ $�%�-
��%��� �$+'�) NH…N (����!��#+ � �������&# 120 # 270 �&–1), � $ ������� KT — ����!��#+, 
/��&� ������� ��%��6#� #'&����#+ ����&����$ $�%���%��� &���#��$ NH…�w # N…��w (��-
��!��#+ � �������&# 150 # 191 �&–1). 
�� # ���%�$��� �6#%��", $ �������� /�(����0��0## �!�-
#� ��(��&����� ���(��(� $ �!����# 400—900 �&–1 ���+$�+B��+ %�/��&�0#����� # $�������� 
����!��#+ �$+'�) �� # CN ��(��&��� 7-AzI � �������&# $ �!����# 560 # 760 �&–1.  

������ 

	��#& �!��'�&, $ %����) ��!��� !�� $������� ��&�������) ����#' &����#'&� �������� 
������� $ %#&��� # ��&������ 7-AzI � &����(��) $�%� &���%�&# ���#�����) �����������##  
# �$����$�) �#&##.  

o���������� ������� ����'�$�B� ���#�#� �%��8� (%�+ K # KT) #�# %$(� (%�+ D # DT) 
�%#����$�� ����8��#����#� (��$��), &�6%( ������&# $�'&�6�� �����#����#� ������%�, ��#-
$�%+=#� � �!��'�$��#B ��(��&���$ 7-AzI.  

��'(�"���� ������� ����!����"��� �������$ ���$�� ����������� �����+�#) %#&��� 7-AzI  
# �8� ��&������ � �%��) &����(��) $�%� ����'��# �(=���$�$��#� �%��) ��%��$�) ����# �� ��-
���0#��"��) ��$�������# $ ����������-$�'!(6%����� �����+�#+�, ��� ��%�$��6%��� ���#�#� 
������%��� �����+�#).  


������� #'&����#+ '��+%� ����#���� # ����&����$ $�%���%��8� &���#�� ��# ��������-
��& $�'!(6%��## ���6� (��'�$��� �� ��, ��� ����&���#$��&�� ��%��$�� ����# ��� %�+ %#&���, 
��� # ��&������ 7-�zI � &����(��) $�%� ����$����$(B� ������%��& �����+�#+&, ��$���B=#& 
�������( ������� # �!��'�$��#B ��(��&���$ 7-�zI.  

� ��'(�"���� $���������� �$����$�-�#&#����#� �������$ �#&#����#� ����0#) �� ������-
�( ������� $ %#&��� # ��&������ 7-AzI � &����(��) $�%� # ����%����#+ ����8��#�# �#&#����#� 
����0#) !��# ����%����� ���(��(���� ����&���� ���8����$, ������%��� �����+�#) # ���%(�-
��$ ����0## �������� �������. ��6�� ��&��#�", ��� ��������#� �#&#�����) ����0## �����$#��+ 
$�'&�6��& ���"�� $ ��& ��(���, ���# %�#�� $�%���%��� �$+'�) ��$�� �2,68—2,69 Å, � ������ 
����%#��+ $ �!����# $����), &���� 8�(!���) �����0#��"��) +&� (N1H � 1,20 Å), ��� $�'&�6��  
$ ����������-$�'!(6%����� �����+�#+�.  

����#' ����8��#�# �#&#�����) ����0## �������� ������� ��'$��#� ����%��#�" ������+�#� 
&�6%( ����8��#����#&# (�(����"��&#) (��$�+&# �������, ������� �����$�+�� �6 ����/&��".  

*�%�$��6%��#�& ��������#+ �#&#����#� ����0#) I—IV, $ ��'(�"���� ������� �!��'(B��+ 
��(��&��� 7-AzI, &�8(� ��(6#�" $#!������ ������� /�(����0��0## ���$�� ����������� ����-
��%�$ DT # KT. 
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