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��������� ���������� �����������!"#$����� # ��!�����-%#�#$����� #����&��!�#� 
������#' # ��(�������� ��!)��#' �����(�� 2-���#�-2-�#�������!�! � ��#���$��#�� 
&!���% �#����������* # ����+!���,��* �����������##. ��!�#/ �����������!"#$���#% 
&!���% ������'��' �! ������ ��&��# �+)��� ��(��#�����(�'����� !��!����#$������ 
�#������ ���', ��!�����-%#�#$���#% ����&����"������� # � ($���� !&#!+!�#$������ 
��&����#' ������# ���+�&� +��,4�* !���#�(&� — ��(�������� ��!)��#' ��(��� NO2. 
��' �!��������* /!�������* ���"#�(�!6## �����(�� �#�����## Cs ���($��� ���&(8-
)#� ������#����!�,��� /�!$��#' ���#$#� &�#� ��'/�* # �!������% (����: 
re(N=O) = 1,226/1,226(8) Å, re(C—N)//re(C—C) = 1,520//1,515/1,521(4) Å, ��C—C—N = 
= 109,1/106,1(8)�, ��O=N=O = 124,2(6)�, �eC—C—Havg = 110(3)�. F!�!����� �!������-
��* �������## %���4� ����!�(8��' � ��/(�,�!�!�# ��!�����-%#�#$���#% �!�$���� �! 
(����� MP2/cc-pVTZ # &!����# �#����������* �����������##. 	���#$���# ���&�#� 
�!�!�����, ���($����� �!��� � �!��!% ��&��# �!��% !���#�(& ����+!�#*, �!%�&'��'  
� (&��������#���,��� ����������## � �����# ��/(�,�!�!�#. �����,/��!���� � �!+��� 
�����������!"#$���#� &!���� �� ��/���'8� �!&�G�� ����&��#�, ���#$#�( +!�,��! 
��(�������� ��!)��#'. �&�!�� ��# (��!��������* � �#����������� #����&��!�## ��-
�#$#�� +!�,��! 203(2) �!�/���, #/ �����������!"#$���#% &!���% ���&(��, $�� �!���-
����!' ���"#�(�!6#' �&��/�!$�� &��G�! ������������!�, /!��������( �!�����G��#8 
��'/�* C—C # N=O, $�� ����!�(���' �!�G� � ��/(�,�!�!�# ��!�����-%#�#$���#% �!�$�-
��� �!/�#$���� (����'.  
 
DOI: 10.15372/JSC20170310 
 
� + 0 % / $ 4 /  " + # $ �: 2-���#�-2-�#�������!�, ��G����#� �����(��, ��(������� ��!-
)��#�, �!/��!' �����������!"#', ��!�����-%#�#$���#� �!�$���, �!�������!' ���(��(�!, 
!��!����#$����,, �#���������!' # ����+!���,�!' �����������#'. 
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	���#$���# ���&�#� ���(��(���� �!�!����� �����(�� 2-���#�-2-�#�������!�! ������� 
+��# ���($��� ����&�� �!/���* �����������!"## � �!��!% ��#+�#G��#' �!��% !���#�(& ��-
��+!�#* [ 1 ], ������� �� ��/���'�� !&���!��� ��#���!�, &#�!�#$���#� �""���� � ��G����#% 
�����(�!% #, ���&��!���,��, &��!�, �&��/�!$��� ����&� �����#���,�� #% �!��������* ���"#-
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�(�!6##. ������ �!+��� [ 1 ] ����$!�#, $�� �� &�����������,8 99,5 % ������#����!�,��� &!�-
��� �� ����#����$!� … ��&��# ���+�&���� ��!)��#'�. ������#� �!��� �! �����!�## !�!�#/! 
�#����������% �������� � �!+��� [ 2 ] +��� (��!�������, $�� ��(������� ��!)��#� � &!���* 
�����(�� '��'���' ��!+� /!�����G����� # $�� �����! +!�,��! ��(�������� ��!)��#' � ���* 
�����(�� ����!��'�� 203(2) �!�/���,, �&�!�� ������ ��+��! �!��������* ���"#�(�!6## ���!-
�!��' ��������. 

W! ����', ���4�&4�� � ������! ��(+�#���!�#' �!+�� [ 1, 2 ], +��# �()�������� (�����-
4�������!�� ������#����!�,��� ��/��G����# # ����&#�# ����#$��* �+�!+���# ������#���-
�!�,���� �����������!"#$������ �!���#!�! (��., �!��#���, [ 3 ]). X��# �!/�!+��!�� !����#��� 
# �����!����� �+����$��#�, � ��� $#��� !����!�# �!���')�* �!+��� [ 4—14 ], ��/���'8)#� 
�+Y�&#�#�, � �!��!% �&#��* ���6�&(�� &!���� �!/�#$��% ������#����!�,��% ����&�� � ��-
/(�,�!�!�# ��!�����-%#�#$���#% �!�$����. ��!�� ��/��G��� ($���, !��!����#$����, G����#% 
����+!���,��% ����&#�!� [ 4, 5 ], �!/�#$��� �#�� &�#G��#* +��,4�* !���#�(&� [ 6—14 ],  
� ��� $#��� ����������� [ 12—14 ], ! �!�G� �/!#��&�*���#� ��G&( G����#�# # ��G����#�# 
��(��#�����(�'����# ������'�# ���+�&� [ 6 ]. 

\��, �!���')��� #����&��!�#' /!��8$!�!�, � ������#����!�,��� ����&����## �!������-
��* ���"#�(�!6## �����(�� 2-���#�-2-�#�������!�!, �� �!��������% �������#$���#% �!�!-
������, ! �!�G� � �6���� ��/��G�����* ����&����#' �!�!������ �������#�����#$��% "(��-
6#* �����6#!�,��* �����## (^F_) ��(�������� ��!)��#' ����&�� �!/���* �����������!"## 
�! ��#���� �����(�� � �����6#!��� V = (V6 /2)(1 – cos6�). 

������
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�!���� �� �!���'�#8 ���������� +��# ���($��� �! �����������!"� _`-100 ��# (���-
�'8)�� �!��'G��## 57,3 ��, ���� �($! 0,5 ��� # ������!�(�� ����! #��!�#���' 18 �C. F�# 
�Y���!% #����,/��!�# ������$���#* �+�!/�6 2-���#�-2-�#�������!�! $#�����* 99 %, ���#/-
��&���! ����!�## Sigma Aldrich.  

��� ���## �Y���� +��# ��������� ��# /�!$��#'% �!����'�#' ��G&( ������ #��!�#���'  
# "�����!��#���*, �!���% 365,3 # 196,5 ��. ���#���!6#8 ��()�����'�# �! �����# Maco EM-
film EMS, ��(�,�#' ES 209. ����' �����/#6## ����!��'�� 60 # 90 � ��������������.  

F��($����� &#"�!�����!��� +��# ����!�#���!�� � 16-+#���� ��G#�� ������$������ 
��!���! CanoScan 9950F. F���#$�(8 �+�!+���( ������#����!�,���� �!���#!�! ��()�����'�# 
�� �����!��� PLATE [ 3 ]. ��#�! ����� ����������, (��$����!' �� �!/����( ��!�&!��( (CCl4), 
����!�#�! 0,04925 # 0,04941 Å &�' �!/�#$��% �!����'�#* �����—"�����!��#��!. ���#��*����, 
%!�!����#��#$����* ��#��* "�����(�,�## +��! ($���! ����!��� [ 15 ].  

F�# (���&���## $�����% #/�+�!G��#* #/ ���##, ���($����* ��# +ó�,4�� �!����'�##  
�����—"�����!��#��!, +��! ���($��! #�����#�����, �!���'�#' ���������� �! #�����!�� 3,8—
17,6 Å–1, ��# (���&���## ���% #/�+�!G��#* #/ &�(��* ���## — #�����#�����, �! #�����!�� 
7,2—28,0 Å–1. ^!����� !������� �!���'�#' �!��$#���!�# �! ������ �!+��� [ 16 ]. 

� �!$����� &�����#���,���� #���$�#�! ������#����!�,��% &!���% +��# #����,/��!�� 
��!)!���,��� �����'���� #/ [ 2 ] # $!����� ����!�,��% ����+!�#* #/ �!+��� [ 17 ]. 

��������-�
�
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���#�#/!6#8 �������#$���#% �!�!������, �!�$�� $!���� ����+!�#*, ��!&�!�#$��% # �(-
+#$���#% �����!�� �#������ ���' ������'�# � ����),8 �����!��� `!(��#!�-03 [ 18 ] ����&�� 
MP2/6-311G(d). ��!�#���!�#� ^F_ ��(�������� ��!)��#' ��(��� NO2 � ���#�#/!6#�* ��-
�!�,��% �������#$���#% �!�!������ # �!�$���� ���!��!6#����% /!�#�#�����* ������'�# 
�!�G� ����&!�# MP2/cc-pVTZ, MP2/aug-cc-pVTZ, B3LYP/6-311G(d), B3LYP/6-311++G(d,p), 
B3LYP/6-311++G(3df,2p), B3LYP/cc-pVTZ. ��� ����������� �!�# �!�$��� ���&��!/��!8� 
�#�#�(� ^F_ ��# /!�������* ���"#�(�!6## �����(�� 2-���#�-2-�#�������!�!, ���!/!���* 
�! �#�. 1, ! �!��#�(�� — ��# �������!�,��*. ^���! ���% �!��$#�!���% ^F_ +�#/�! � ���#-
�(��#&!�,��*, ! �����! +!�,��! �!�,#�(���' � ���&��!% �� 65 &� 85 ��–1. ��(������� ��!)��#� 
CH3-��(�� '��'���' �()�������� +���� /!�����G�����, +!�,�� ����!��'�� �1200 ��–1.  



������ �	��
	����� ����. 2017. 	. 58, { 3  527

���. 1. 
��"#�(�!6#' �����(�� 2-���#�-2-�#�������!�! � �#�#�!�,-
��* �����#�*, ���&��!/!��!' ��!�����-%#�#$���#�# �!�$��!�# (/!��- 
                                          ����!' ���"#�(�!6#') 

 
� �!+�. 1 ��#��&��� �!��������� �������#$���#� �!�!���-

��, ���($����� � ��/(�,�!�� �!�$���� MP2 # B3LYP � +!/#�!�# 
6-311G(d) # cc-pVTZ. � ��!*��� ��!��� ����+6� ��#��&��� 
(��$������ �!�!����� �!��������* �������##, �+�(G&!���� 
�#G�. 
!� �#&��, ���($����� /�!$��#' �$��, +�#/�# � ��/(�,-
�!�!� �!�$���� MP2. ��/(�,�!�� G� �!�$���� B3LYP, �!����#�, 
&!8� �()�������� /!��4����� /�!$��#' &�' &�#� C—C # ���+���� C—N ��'/�*. F�&�+�(8 
�#�(!6#8 �!+�8&!�# # � �����(�� 2-�#�������!�! [ 10 ], ������( � &!�,��*4�� /! �����( ��# 
#����&��!�#'% +��# �/'�� �!�$��� ����&�� MP2. 

	���#* ����+�6 �!+�. 1 (�p) %!�!����#/(�� !���#�(&� ���!��!6#����% #/�����#* �!�!-
������ �������## ��# ��(������� ��!)��## ��(��� NO2. ����!��� MP2/6-311G(d) �!�$��(, 
�!#+���� �#�,��� #��!G��#' ��# �������!% NO2-��(��� #������!8� (��� C—C—N — �� 
105,1 &� 109,2� # C—N=O — �� 116,3 &� 118,8�. W�!$#���,��, ��$�# �! 0,008 Å, #/���'8��'  
C—C �!����'�#'. ���!��!6#����� /!�#�#����# G����#% �������#$���#% �!�!������ ��G�� 
���&��!�#�, � �#&� 

0 0( ) ( ),p p p f� � 	 � 
 � 	 �  
�&� � — /�!$��#� ����#������ (��! ��(��� NO2; p0 — ���&��� /�!$��#� �!�!����!; f(�) — ��-
�#�&#$���!' "(��6#', � &!���� ��($!� ��$�# ��$�� �!��!' cos6� ; �!�!���� �0 — "!/���*  
 

	 ! + � # 6 !  1  
�	���	����� 
�����	�� (����������� !����	���) 2-��	��-2-��	��
��
���  

(����	����� � Å, �!�� � ��!&.) 

MP2/6-311G(d ) 
F!�!���� 

W�!$��#� �p 
MP2/cc-
pVTZ 

B3LYP/6-
311G(d ) 

B3LYP/cc- 
pVTZ 

_���.+ 
MP2/6-311G(d ) 

re(�—H)1 1,092 0,0021 1,088 1,094 1,089 1,0922 
re(N—O15) 1,230 1,229 1,227 1,218 1,226(8)3   p1

4 
re(N—O16) 1,231 

0,0001 
1,229 1,229 1,220 1,226(8)   (p1) 

re(�—N) 1,524 <0,0001 1,520 1,550 1,556 1,520(4)    p2 
re(C—C6) 1,519 1,515 1,527 1,522 1,515(4)   (p2) 

re(C—C2,  C—C10) 1,526 
0,0039 

1,522 1,535 1,529 1,521(4)   (p2) 
�eN—C—C6 109,2  109,3 108,9 109,0 109,1(8)    p3 
�eN—C—C2,  N—C—C10 106,3 2,05 106,4 106,1 106,1 106,1(8)   (p3) 
�eC2—C—C10 111,5 111,3 111,5 111,6 111,6(6)   (p3) 
�eC6—C—C10,  C2—C—C6 111,7 

0,18 
111,6 112,0 111,9 111,8(6)   (p3) 

�eO—N—O 124,8 0,03 124,8 124,7 124,8 124,2(6)     p4 
�eC—N—O16 116,3 116,5 116,6 116,6 116,6(6)   (p4) 
�eC—N—O15 118,8 

1,25 
118,7 118,6 118,6 119,1(6)   (p4) 

�eC—C—H1 110,3 0,50 110,2 110,4 110,4 110 (3)      p5 
 

 

 

1 ���&��� /�!$��#� &�' &��'�# �!��������% �!����'�#* C—H #�# (���� CCH. 
2 ^#��#���!�� � ����������## � ��/(�,�!�!�# MP2/6-311G(d) �!�$��!. 
3 F����4����# � ��GY'&����% �!����'�#'% �!��$#�!�� �� "���(�� [(2,5�LS)2 + (0,002r)2]0,5, �����4-
����# � �!������% (��!% ��#�'�� �!����# 3���
. 
4 pi — ��/!�#�#��* �!�!����, (pi) — /!�#�#��* �!�!����, (��$�'�4#*�' � i-* ��(���. 
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�&�#�, ���+�* &�' �!G&��� �!�!����!. _�# /!�#�#����# ($���� � ���(��(���� !�!�#/�. ���#� 
�����#�, �!�G�, $�� ��!)��#� NO2-��(��� �� ��#��&#� � /!������( �������( ���$��� CH3. 
	!�#� �+�!/��, � ���(��(���� !�!�#/� ��G�� ���!�#$#�,�' �&��* ����&#�!��* +��,4�* !�-
��#�(&�, ��#���!8)�* ������� �#�����(��� �����#���,�� ���!�,��* $!��# �����(��. 

�����
 ������������ ����
�� 
 ���� ���	�������� ���������  

�!�$�� ������#$���#% !�!����� #�����#������* �!���'�#' ���������� ��G�����* �����(-
��* ���#/��&#�# �! ������ ��&��# ��!�����-%#�#$���#% ����&����"�������, ���&��G����*  
� �!+��� [ 19 ]. �!�,��*4�� �()��������� �!/�#�#� (�!/!��!' ��&��, ���($#�! � �!+��� [ 6 ],  
! ��#�6#�#!�,��� ���#$#' �� ������* ��&��# [ 19 ] �+�(G&!8��' � [ 12 ]. 


���+!���,��� �!�!����� (���&�#� ��GY'&����� �!����'�#', !���#�(&� ����+!�#* # �!-
�!����� !�#�����## �#��� ��GY'&����% �!����'�#*) G����#% ����&����"������� ��$#��'-
8��' �! ������ ��!&�!�#$��* # �(+#$����* �#����% �!��#6, ���($����% #/ ��!�����-%#�#-
$���#% �!�$���� # ��# ���+%�&#����# ���!�4�!+#���!���% �� ������#����!�,��� &!����. 
��#G��#� �&��, ����&#�!�� +��,4�* !���#�(&� ��#���!���' �!� �����&��!���,����, ����&�-
���"�������, ����'�����, ������% ����&��'���' �! ������ ^F_ ��(�������� ��!)��#', �!�G� 
���($����* #/ ��!�����-%#�#$���#% �!�$���� # ��&��G!)�* ������#����!�,���( (��$���#8. 
�/!#��&�*���#� ��G&( ��(��!�# ����&#�!� +��,4�* # �!��* !���#�(&� ��()�����'���' ��-
���&����� ���!��!6#����% /!�#�#�����* �������#$���#% �!�!������ ����&����"�������, 
��#'�#�� +�����% ����+!�#* �! ^F_ &�#G��#' +��,4�* !���#�(&�, 6�����+�G���# #��!-
G��#'�# [ 20 ] # �.�. F�&��+��� ������#$����� �!��������#� /!&!$# !&#!+!�#$������ �!/&���-
�#' ����&#�!� +��,4�* # �!��* !���#�(&� #/��G��� � �!+��� [ 6 ]. �!/�!+��!���� �! ������ 
(�!/!����� ������#$������ ��&%�&! !����#��� # �����!����� �+����$��#� +��# #����,/��!�� 
&�' #����&��!�#' �����(� �� ���!&$!����,8 6#��! [ 7 ], ��(�����#� ��!)��#�� [ 8—11 ], � ��� 
$#��� &�(������ [ 12 ] # ���%������ [ 13 ], ! �!�G� ����&���!)��#�� � ����!����&#�!6#��-
��% ���&#���#'% [ 14 ]. 

� �����(�� 2-���#�-2-�#�������!�! !�!�#/ ����!�,��% ����&#�!� ���!/��!��, $�� $!���-
�! ��(�������� ��!)��#' ��(��� NO2 ����(� ��'/# C—N (39 ��–1) /�!$#���,�� ���,4� ���% 
���!�,��% ����+!���,��% $!����, $�� ���&���!�!�� /�!$#���,�(8 !���#�(&( ���)��#* !����� 
(�6���! ���&����!&�!�#$���� /�!$��#' (��! �������! �CN ��# ������!�(�� ������#����! ��-
��!��'�� 22�). _�� &!�� �����!�#� �!���!��#�!�, ��(������� ��!)��#� ����(� &!���* ��'/#  
� �!$����� ����&#�!�� +��,4�* !���#�(&�. ��' �!G&��� "#��#���!����� /�!$��#' (��! ��(�-
������� ��!)��#' � #�����!��� 5� +��# �!��$#�!�� �����(�'���� ���"#�(�!6## � ���#�#/#-
���!���* �� ���� ���!�,��� �!�!����!� �������#�*; ��# ���"#�(�!6## #����,/��!�#�, &!��� 
� �!$����� ����&����"�������. � �#�( ������* �#�����## �����(�� �����#���,�� (��! ��(�-
������� ��!)��#' &���!��$�� �!��������, ���"���!6##, ����������(8)#� #/�����#8 (��! 
�CN �! #�����!�� ���#$#��* 30�. � %�&� !�!�#/! #�����#�����, �����(�'����� �!���'�#' �!�-
�$#���!�!�, �!� �(��! ���!&�� �� �!G&��� ����&����"�����! � ���!�#, ����&��'����# ��!�-
����-��%!�#$���#� #�# ��!��#$���#� �!����&����#'�# ��������#. 

� �!$����� +!/���* ���"#�(�!6##, �� ������* ���$#���!8��' ���!��!6#����� /!�#�#��-
��# �������#$���#% �!�!������ ����&����"�������, ���($����� � ��!�����-%#�#$����� �!�-
$���, +��! ��+�!�! /!������!' ���"#�(�!6#' �#�����## Cs. � %�&� �+�!+���# ������#���-
�!�,��% &!���% (��$���#8 ��&��G!�# ���,�� �!�!����� +!/���* ���"#�(�!6##, ! �!/����# 
��G&( �!�!����!�# �������## �!G&��� #/ ���!�,��% ����&����"������� # �!��������* ���-
"#�(�!6## +��# /!"#��#���!��. 

��%�&��* �!+�� /�!$��#* �������#$���#% # �#����% �!�!������ �����(�� 2-���#�-2-
�#�������!�!, ��&��G!)#% ������#����!�,���( (��$���#8, +�� ���($�� #/ ���## MP2/6-
311G(d) �!�$����. �!�$��� +��# ��������� � #�����!��� 5� �� (��( �������! ��(��� NO2;  
� &!�,��*4�� ���($����� /!�#�#����# #�������#���!�#�, &�' ���($��#' /!�#�#�����* �! +�-
��� ��&��+��% ����!%.  

��' ��#�!�#' ������$!������% ����+!�#* �!G&��� ����&����"�����! #����,/��!��' �!-
+�� �����������% ����&#�!�, �����')#* #/ 15 &�#� ��'/�*, 27 �!������% (����, 3 ����&#�!� 
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��(�������� ��!)��#' �����#���,�� ���* C—C # (��! ��%�&! ��'/# C—N #/ ��������# NO2 
��(���. 
�!&�!�#$�(8 �#���(8 �!��#6( �!�4�!+#���!�# � /!�#�#��* �#����� �����������% 
����&#�!� ����!��� �%���, ���&��G����* � �!+��� [ 21 ]; #����,/��!�� ������#����!�,��� 
$!����� ����+!�#* #/ �!+��� [ 17 ]. W!���#�, $�� � �!+��� [ 17 ] ��!��#"#�!6#' $!���� �� �#�!� 
�#�����## +��! �����&��! �� ����4��#8 � �������!�,��* ���"#�(�!6## �����(��, ! �� � +�-
��� (���*$#��* /!�������* ���"#�(�!6##, $�� (��!������� � �!���')�� #����&��!�##.  

���$�'��!' /!������!' ���"#�(�!6#' �#�����## Cs (��. �#�. 1) &�' ������� �������#$�-
����� ��#�!�#' ���+(�� 24 �!�!����!, &�' ����&����#' ������% ������#����!�,��* #�"���!-
6## ��&���!��$��. ����&���#� ����� +�#/�#� �—N # ��# �—� �!����'�#' ���#�#/#���!�#�,  
� ��(��� � ��%�!���#�� ���!��!6#����% /!�#�#�����* �!G&��� #/ �#% # �!/�����* ��G&( �#-
�#, ���($����% � ��!�����-%#�#$����� �!�$���; ��� �!��� ��# ����&��'�#�, �&�#� ��/!�#-
�#��� �!�!������ — �!��������* &�#��* ��'/# C—N. ~���, (���� CCN # ��� �!�G� ���#-
�#/#���!�#�, � ��%�!���#�� �!/�����* # ����&��'�#�, � �#�( �!�#$#' ��'/# ��G&( �#�# �&-
�#� ���(��(���� �!�!������ — �eN—C—C6. � �&��* ��(��� �!���!��#�!�#�, �!�G� ��� 
CCH (���, ����&��'���� �)� �&�#� �!�!������ – ���&�#� /�!$��#�� &��'�# (����; � �#�( 
�������#$���#% /!�#�#�����* ���� G� �!�!���� ����&��'�� ��� (��� HCH. F��#�� �����, ��-
�#�#/#���!�#�, ���&��� �!����'�#� N=O (� ��%�!���#�� �!/����# ��G&( &�(�' �!����'�#'�#) 
# �!������* (��� ONO. F�#�!)��#' (���� CNO �$#�!�#�, �!����#, � ��/(�,�!�� $��� ��# (�-
�� ����&��'�#�, /�!$��#�� (��! ONO. 

� ���6���� (��$���#' �!�!������ +��! �+�!�(G��! �#�,�!' ������'6#' ��G&( /�!$��#'-
�# &�#� ��'/�* C—H # (���� CCH/HCH. F� ���* ��#$#�� �!����'�#' C—H +��# /!"#��#��-
�!�� � ����������## � ���#$#�!�#, ���($�����# � MP2/6-311G(d) �!�$���. ��'��#���, �!�G�, 
$�� ���8$��#� (���� �������! CH3-��(�� �����#���,�� C—C ��'/�* �� ��#'�� �! &�(�#� ����-
&��'���� �!�!����� # �� ��#��&#� � /!������( ���#G��#8 R-"!����!, ������( ��# �!�G� 
+��# /!"#��#���!��. � #����, +�!��&!�' (�!/!���� ���!�#$��#'� �!�������!' �������#' /!-
�������* ���"#�(�!6## ����&��'�!�, �'�,8 ��(��!�# ��/!�#�#��% �!�!������, (�!/!���%  
� �!+�. 1. ���#$#�� R-"!����! �!��$#���!�#�, � ($���� ������* "(��6##, �����!���* �! ��-
���4����# #�%�&��% ������#����!�,��% &!���%. 

F�# �6#"����� "�����!��#��� # ��������## ��#��* �����* #�����#�����# �!���'�#' I(s) 
&�' �!G&��� /�!$��#' �!�!����! �!���'�#' s �����&#�# �!�G� ��!�#��#$���(8 �6���( �����4-
����# �I(s), �����!��(8 �! ��($!*��� �!/+���� /�!$��#* ���#$����* ��������# � �!G&�* �+-
�!��# (���&���#'. F�# ��$#����## R-"!����! /�!$��#' �����4�����* �����* #�����#�����# 
I(s) �����$#���!�#�, � /�!$��#' �����4�����* &�' ��#��* ��#��&������ �����(�'����� �!�-
��'�#' M(s) �!� 

M ( ) ( ) / ( ),Is s B s� � �  
�&� B(s) — �#�#' "��!.  

����$!���,��* �!�$�� R-"!����! � &!����# ���!�# �����&#��' �!�  
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�&� �(��#���!�#� ��&���' �� ���� ��$�!� �!��#�! #�����#������*. 
���(��(���* !�!�#/ ���#/��&#��' �!� �� �����������!"#$���#� &!����, �!� # � ($���� 

����&������% � �!+��� [ 2 ] ��!)!���,��% �����'���%. ��������������, +��# ���($��� &�! 
�!+��! �!�!������. F�����,�( �!/�#$#' /�!$��#* �!�!������ � �!/��% �!+��!% �� ������%�&'� 
�����4�����* #% ����&����#', ! ����!���!�#� �����(�'���% �!�!������ � �#�����������# 
&!����# ���&��!��'���' �� ����� �!G���, $�� � �����������!"#$���#�#, �� ��#��&#� � �!+�. 1 
�#4, �&#� �!+�� �!�!������. �&�!�� &�' ������!����#' �!$����! ��&����$��* ���6�&(��  
� �!+�. 2 ��#��&��� "!����� �!�����!���!�#' #�����#������* �!���'�#' ���������� # ��!)!-
���,��% �����'���% ��# �!/&��,��* # ���������* �+�!+���� ������#����!�,��% &!���%. 
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�����!��������� ��	��������	�� ��������� %���	����� � ���&�	����� 
��	������  

�� ��'������ � ������	��� ������	�� %��
������	����� ������ 

F!�!���� _` _`+�� F!�!���� _` _`+�� 

R-"!���� (L = 365,3 ��)*, % 3,0 3,7 B���� – B����, �`6 25,8 1,4 
R-"!���� (L = 196,5 ��), % 2,6 4,1 ����� – �����, �`6 17,0 1,6 

 
 

 

* L — �!����'�#� �����—"�����!��#��!.  
 

�!G��� �������� � ���������� !�!�#/� �#����������% # �����������!"#$���#% &!���% 
'��'���' ��+�� �����; ��# ���� �� #�%�&#�# #/ ���&(8)#% ���+�!G��#*. 
���+!���,��� ��-
��!��# � /�!$��#' ��!)!���,��% �����'���% &�' &!���* �����(�� ����!��'8� ����� 30 �`6 
(1 %); ��$����, ��$#����#' ����!��� (/!�#�')#% �� ��!&�!�#$��% # �(+#$���#% ���""#6#��-
��� �#������ ���') � #����,/(���* ��&��# �� �6��#�!�� � 5 %, $�� ��#��&#� � ��$����# ��-
$#����#' ��!)!���,��% �����'���% ����� 1,5 �`6. ������� ���""#6#���� ��+#�!�#�, �!�, 
$��+� �����4����, ������#/��&��#' ����!��'�! (�!/!��(8 ���#$#�( &�' �����'���% B, C (��-
���'��!' A � �!+��� [ 2 ] �� +��! ���($��!, ��G�� �&��!�, �#4, �� �6���().  

F�# ���������� #����,/��!�## #�����#������* �!���'�#' ���������� # ��!)!���,��% ��-
���'���% (��($!* _`+��) �#�#�#/#�(���' �����* "(��6#��!� ���'/�#, ������* ��&��G#�, 
���#�� �����������!"#$����* ���'/�# (R-"!����!), &�����#���,��* ����&! �����#6!���,��* 
$���, ����$!8)#* �#����������� &!����. �#�#�(� �+)��� "(��6#��!�! ���'/�# �� ����!-
&!�� � �#�#�(��� �����������!"#$����* ���'/�#, ������( R-"!���� (_`+��) +��,4�, $��  
� ��($!� #����,/��!�#' ���,�� �����������!"#$���#% &!���% — R-"!���� (_`). 
!� �#&�� #/ 
�!+�. 2, ��4��#� ���������* ���(��(���* /!&!$# ��#���� � �()�������� +���� ��$���( ���-
���#/��&��#8 �����'���% B # C.  
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� �������
 
 ������ ������� ����������� ���	��
 


!� (G� ����$!���, ��4�, �! �����!�## !�!�#/! �#����������% �������� � �!+��� [ 2 ] 
+��� (��!�������, $�� �����! +!�,��! ��(�������� ��!)��#' � �!���!��#�!���* �����(�� ��-
��!��'�� 203(2) �!�/���,, ��# ���� ������ ��+��! �!��������* ���"#�(�!6## ���!�!��' �����-
���. � �����������#$����* �!+��� [ 17 ] ���&��$���#� +��� ��&!�� �������!�,��* ���"#�(�!-
6##, %��' �!�G� +��� ����$���, $�� �
 # 
� ������� �� ��/���'8� �&��!�, ����&�������� ��-
��&! �����#���,�� �!��������* ���"#�(�!6##. 
�!�����-%#�#$���#� �!�$��� ���&��!/��!8� 
/!������(8 �!�������(8 ���"#�(�!6#8 # +!�,�� ������* ����� 200 �!�/���, (�� 65 &� 85 ��–1) 
� �������!�,��* ���"#�(�!6##. 

�()��������� �+�!/�� �� (��! �������! ��(��� NO2 � �����(�� 2-���#�-2-�#�������!�! 
/!�#�'� 6 ��GY'&����% �!����'�#* — ��G&( '&�!�# O # '&�!�# C, �%�&')#�# � ����!� ��-
�#�,��% ��(��, ! �!�G� 18 �!����'�#* O…H (/!���#�, $�� � �!���!��#�!���* �����(�� ����� 
� ($!��#�� !����� ��&���&! ����$!8� ��#����� /! 1/3 �+)��� �����(�'����� �!���'�#'). _�� 
&��G�� +��� +� �����+�����!�, ��/��G����# ����&����#' �!�!������ ��(�������� ��!)��#' 
�����������!"#$���#� ����&��.  

�&�!�� �! ��* $!��# "(��6## �!&#!�,���� �!����&����#' (^��), �����!' '��� /!�#�#� �� 
��(�������� ��!)��#' �#�����(��� (�#�. 2), ��# �����!% +!�,��! &� 200 ��–1 ��G�� ��&��#�, 
�#4, &�! �!/����% �#�! — ��# 2,7 # 3,5 Å. �+Y'��'���' ��� ������* �#�����#�* ^F_ ��(�-
������� ��!)��#' # �!��G��#�� �#���, ����������(8)#% �!����'�#'� C…O # H…O. _�� �+-
���'���,���� ���!�#���� �+�!/�� ��!/��!���' �! ��$����# ����&����#' +!�,��! ��(�������� 
��!)��#' � &!���* �����(��. ��!���#$�!' �#�(!6#' ��/�#��! � #����&��!�## [ 22 ] — +!�,�� 
��(�������� ��!)��#' � ��#%����#������!�� #/ �����������!"#$���#% &!���% +�� ����&���� 
� �����4����,8, �����4!8)�* �!�( #����(8 ���#$#�( — V6 = 0,2(3) ��!�/���,. �!����#�,  
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���. 2. ^(��6## �!&#!�,���� �!����&����#' 
� �����(�� 2-���#�-2-�#�������!�!: ���+�&��� 
��(������� ��!)��#� NO2-��(��� (0 ); /!���-
��G����� ��(������� ��!)��#�, �#�#�(� � /!-
�������* ���"#�(�!6##, +!�,�� 225 ��–1 (1); 
/!�����G����� ��(������� ��!)��#�, �#�#-
�(� � �������!�,��* ���"#�(�!6##, +!�,�� 
                               150 ��–1 (2) 

 

 
 

���. 3. W!�#�#����, �+)��� "!����! �!�����!��-
�!�#' �� ������ # ����G��#' +!�,��! ��(����- 
                             ���� ��!)��#'. 
���#6!���,��� /�!$��#' +!�,��! ����������(8� �#-
�#�(�( � �������!�,��* ���"#�(�!6##. `��#/��-
�!�,��� �#�## ����������(8� &����#���,��� #����- 
                               �!�!� 1�, 2� # 3� 

 
��# #����&��!�## ���&#���#* � �#/��* �#�����#�* ^F_ (�!��#���, %����#������!�! [ 23 ], 
�#�����!�! [ 9 ], 2-�#�������!�! [ 10 ]) �!/��!' �����������!"#' ��/���#�! ���($#�, +���� ��$-
�(8 #�"���!6#8 � ���#$#�� +!�,��!. 

�! �#�. 2 ���!/!�� ^�� ��# /!�������* �!��������* ���"#�(�!6## # ������ +!�,��! 
225 ��–1 # ��# �������!�,��* �!��������* ���"#�(�!6## # ������ +!�,��! 150 ��–1, ! �!�G� 
���+�&���� +�/+!�,������ ��(�������� ��!)��#'. � �!$����� +!/���* ���"#�(�!6##, ��+�� 
������* ���#� $#��� ��%�#$���#* %!�!���� # �� ������* ���$#���!8��' ���!��!6#����� /!�#-
�#����# �������#$���#% �!�!������, �� ���% ��($!'% ��+#�!�!�, ���-���"#�(�!6#'. F�# �!�-
$��� ��#��% �!���'�#' (#, ��������������, ^��) �!� �(��� #�����#������* �!���'�#' �� ��-
&��,��% ����&����"������� �!G&!' #/ ��#��% &�' ��&��,���� ����&����"�����! ���!���' ��-
#/�����*, �� ���'8��' #% �����#���,��� ���!&�, ��'/!���� � ��������,8 �!����&����#' 
����&����"������� ��# ������!�(�� ������#����!. 	!�, ��# �������!�,��* # /!�������* �!�-
�������% ���"#�(�!6#'% �!#+��,4#� ��!�#��#$���#� ���! #��8� ����&����"������, �������-
���(8)#� �!�#� (�!/!���� ���"#�(�!6#'�, ! &�' +�/+!�,������ ��!)��#' ���! ���% ����&�-
���"������� �&#�!����.  

�������� �!/�#$#� ��G&( ��#���#, ���!/!����# �! �#�. 2, �����#� � #/�����## "���� 
�#�! � ����������# 3,5 Å, ��#$�� /!������ ��� �!/�#$#� ��!���#��' �#4, ��# �����!% +!�,��! 
��4� 150 ��–1. ������!�,�!' �!/����, ��G&( ����&�#�# ��#���# �! �#�. 2 ����!��'�� 0,95 %, 
$�� %!�!����#/(�� ��$����, ������#����!, ���+%�&#�(8 &�' �!&�G���� #% �!/&����#', �� �#G� 
0,3—0,5 %.  

��!)!���,��� �����'���� �!�# �� ��+� �!�G� �� ��#����'� #�"���!6##, �()��������* 
&�' ����&����#' ������ +!�,��!, �!� �!� &�' �!/��% ����&����"������� #% �!�#!6## ��G!�  
� ���&��!% �� 1 (B) &� 3 �`6 (C). 

����!��� �!4��( ���(��(����( !�!�#/(, �#�#�(� ^F_, &�*���#���,��, ��#%�&#��' �! /!-
������(8 ���"#�(�!6#8 �����(��, ��#$�� ���#�#/#���!���� �� ������#����!�,��� &!���� 
/�!$��#� +!�,��! ����!��'�� 40 ��–1 (�#�. 3). _�� /�!$��#�, �&�!��, ���,/' �$#�!�, �!&�G���, 
������,�( &����#���,��* #�����!� &�' R-"!����! �! (����� 3� �����#�!���' �� �������!�,��* 
���"#�(�!6## � ������* +!�,��! 65 ��–1 &� /!�������* ���"#�(�!6## � ������* +!�,��! 
145 ��–1 . 

����!��� ��!/!����(, �!&�G��� ����&����#� ����G��#' +!�,��! �� �����������!"#$�-
��#� &!���� +��� +� ��/��G�� ��# ��� ���#$#�� ����� 200 ��–1 # ��4�. Q��# G�, ���&('  
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���. 4. _�����#����!�,��� (��$�#) # �!��$#�!�-
��� (����4��� �#�##) /�!$��#' sM(s). 

	���#� �#�## � �#G��* $!��# �#�(��! — ��#���  
�!/����# 

 ���. 5. ^(��6#' �!&#!�,���� �!����&����#' &�' 
2-���#�-2-�#�������!�! (������#����, ����#' 
                          # ��#�!' �!/����#) 

 
 
�!+��� [ 2 ], ��#�'�,, $�� �����! +!�,��! ����!��'�� 70—75 ��–1 # ��!��#�!�, �#4, &�� �#����-
/� �����#���,�� ��� ����G��#', �� � ����'�����,8 ��4� 99 % �#�#�(� ^F_ ����������(�� 
/!�������* ���"#�(�!6##. 

���������� ������������ ����
�� 

�! �#�. 4 ��#��&��� �!��$#�!���� # ������#����!�,��� /�!$��#' sM(s) &�' &�(% �!����'-
�#* �����—"�����!��#��!, ! �!�G� ��#��� �!/����#. ���#�#/#���!���� /�!$��#� ������� 
"(��6#��!�! ���'/�# �� &�(� &#"�!�6#����� #�����#�����'� # &�(� ��!)!���,��� �����-
'���� ����!��'�� 4,0 %.  

�#�. 5 ���!/��!�� ����������#� ������#����!�,��* # ��$#������* "(��6#* �!&#!�,���� 
�!����&����#'.  

� �!+�. 3 ��#��&��� �!�!����� �������% ������. ��!/!�� �!��������� (re) # ����#$���# 
���&�#� (ra, rg) �!����'�#' &�' ��'/!���% # ����'/!���% !�����, ! �!�G� ���&�#� !���#�(&� 
����+!�#*, �!��$#�!���� � ($���� ��(�������� ��!)��#'. 

��!/!���� � �!+�. 3 ����#$���# ���&�#� ���#$#�� rg, ra # l � �!���')�* �!+��� �� �!�,#��-
�!�#�, ��/!�#�#��, ! +��# ��$#����� �! +!/� �!��������* �������## # �!�!������ ^F_.  

� %�&� ��(�������� ��!)��#' �����, ���8$!8)#� !���� �#�����&!, ��# �!G&�� �������� 
�! 60� ���'8��' ����!�# � ����4��## (&!���#' �� !����� (�����&! ���#�,��% ��(��, #, ���&�-
�!���,��, ���&�#� /�!$��#' ��# ������ �+����� &�' �!�#% ������ &��G�� +��, �&#�!�����#. 
	�� �� ����� &�' ��!����#' � ��/(�,�!�!�# ���&4����(8)��� !�!�#/! [ 1 ] �� ��#��&#� �!�� 
/�!$��#* (�!��#���, &�' ������ C1…O15 # C1…O16), &�' �!G&��� #/ ������% (���&���#� 
�����&#���, ���,�� �! 60-��!&(���� #�����!�� ����(� ����G��#' �!��������* ���"#�(�!6##.  


!� ���&(�� #/ ���#$#� �!�!������, ��#��&����% � �!+�. 3, �������� (���&������ ���(�-
�(���� �!�!����� # �!�,4� +��# ����&����� � &���!��$�� ������* ��$����,8. W!���#�, $��  
� �!+��� [ 1 ], #����,/��!�4�* ��&��, �!��% ����+!�#*, &�' ����!���!�#' � ������#����!�,���# 
&!����# ��!/!���, ���+%�&#��� �����# �""���#���* (��� �������! ��(��� NO2 ��� = 17�3�. 
F�#�����#� &#�!�#$����* ��&��# ��/���#�� ����&��#�, �!��������� ���(��(���� �!�!���-
��, ������� %���4� ����!�(8��' � ��/(�,�!�!�# ��!�����-%#�#$���#% �!�$���� # �� ���+(8� 
���&��#' !�#�����#$��* �!��������* ���"#�(�!6##. 

��������
� 

����&������� � �!+��� �!�!����� G����#% "�!������� �����(�� 2-���#�-2-�#�������!�! 
�$��, %���4� ����!�(8��' � ��!�����-%#�#$���#� �!�$���� �! (����� MP2/cc-pVTZ, ��/(�,-
�!�� �������� ���&�!������� �� #����,/��!�#�, � ���(��(���� !�!�#/�.  

�!/����# ��G&( ������#����!�,���# # �!��$#�!����# /�!$��#'�# �!����'�#* �� �����-
4!8� 0,003 Å, ��#$�� &�' +��,4#����! �!����'�#* ��# ����!��'8� 0,001 Å, ! &�' (���� — &�  
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	 ! + � # 6 !  3  

�������� 	���� ��� 2-��	��-2-��	��
��
��� (��� ����"��� � Å).  
������(�� �	���� 
�������� �� ���. 1 

F!�!���� re rg ra l ��, [ 2 ] _`, rg [ 1 ] _`, l [ 1 ] 

C—H (���&���) 1,0921 1,111 1,107 0,071 1,09(1)2 — — 
N—O15(—O16)3 1,226 1,231 1,230 0,042 1,2242 1,240(2) 0,0415 

C1—C6 1,515 1,526 1,524 0,045 1,525(1)2 
C1—C2 1,521 1,536 1,534 0,054 1,525(1)2 
C1—C10 1,521 1,533 1,531 0,054 1,525(1)2 
C1—N 1,520 1,541 1,539 0,060 1,53(2) 

1,533(15)4 0,0505 

O15…O16 2,166 2,173 2,171 0,050 —  2,171(6) 0,066(6) 
C1…O16 2,342 2,366 2,364 0,065 — 
C1…O15 2,372 2,389 2,387 0,063 — 

2,397(15) 0,076(6) 

C2…N14 2,430 2,443 2,441 0,073 — 
C10…N14 2,430 2,469 2,467 0,072 — 
C6…N14 2,471 2,493 2,490 0,073 — 

2,484(12) 0,091(6) 

C2…C6 2,514 2,533 2,532 0,071 — 
C6…C10 2,514 2,527 2,525 0,071 — 
C2…C10 2,516 2,537 2,535 0,075 — 

2,525(12) 0,092(6) 

C6…O15 2,636 2,675 2,671 0,099 — 2,644(22) 0,160(40) 
C2…O16 2,813 2,935 2,930 0,115 — 3,095(33) 0,251(40) 
C10…O16 2,813 2,770 2,766 0,099 — 2,799(30) 0,221(30) 
C2…O15 3,364 3,263 3,259 0,117 — 3,289(31) 0,210(18) 
C10…O15 3,364 3,484 3,482 0,092 — 3,536(21) 0,155(18) 
C6…O16 3,600 3,611 3,610 0,071 — 3,620(13) 0,091(18) 

 
 

 

1 �!��������� �!����'�#� "#��#���!�� �! /�!$��## �!�$��! ab initio. 
2 F�#�'��� � �!+��� [ 2 ] "#��#���!���� /�!$��#'. 
3 �!����'�#' �� ���#�!������, �� �!/����, #% ���,4� (�!/!���* � �!+�. 1 �4#+�# ��-
��&����#'. 
4 W�!$��#' rg(C—N) = 1,550(10) Å, rg(C—C) = 1,520—1,528 Å �6����� � �!+��� [ 1 ]. 
5 ��$#����� �! ������ �!����#$����* ^F_ [ 1 ]. 

 
0,6�, $��, �!� ��!�#��, ���,4� �����4�����* ������#����!�,���� ����&����#' �!�!������. 
F�&�+��* ��/(�,�!� ��(&#�#����� # ����!�(���' � ����&!�# #����&��!�#*, �����!���% �! 
���G��������% ab inito ��!�����-%#�#$���#% �!�$��!% �!/�#$��% �����(� #/ !����� �����% 
���% ���#�&�� # ��!�#��#$����� !�!�#/� ���($!8)#%�' �!��������% �������#$���#% �!�!���-
��� [ 24—26 ]. �#�!�#$���!' ��&��, � ��&����#�� �&��* ������# ���+�&� (��(������� ��!)�-
�#� ��(��� NO2) ����!�(���' � ������#����!�,���# &!����# �!/���* �����������!"## # ��!-
)!���,���# �����'����# ��# ������ +!�,��! ��(�������� ��!)��#' �� 0 &� 150 ��–1. 	���#-
$���# ���&�#� �������#$���#� �!�!�����, ���($����� �!��� � �!��!% ��&��# �!��% !���#�(& 
����+!�#* [ 1 ], �!%�&'��' � (&��������#���,��� ����������## � �����# ��/(�,�!�!�#. 

�����,/��!���� ������#����!�,��� &!���� (#�����#�����# �!���'�#' ���������� # ��!-
)!���,��� �����'����) �!�# �� ��+� �� &!8� ��/��G����# ��$���� ����&����#' ������ +!�,-
��! ��(�������� ��!)��#' (���#�� (����G&��#', $�� +!�,�� �� ��G�� +��, ��4� 150 ��–1). 
	�� �� ����� ��G�� �&��!�, ����& � ���, $�� ���# +!�,��, �!� ���&(�� #/ !�!�#/! �#��������-
��% �������� [ 2 ], ����!��'�� 203(2) �!�/���, (72 ��–1), �� �&��/�!$�� �!%�&#��' � �������!�,-
��* ���"#�(�!6##, ! �#�#�(� ^F_ ����������(�� /!��������( ����G��#8 C—C # N=O ��'-
/�*. _�� ����!�(���' � ��/(�,�!�!�# ��!�����-%#�#$���#% �!�$���� �!/���� (����', ������� 
�&��/�!$�� ���&��!/��!8� ����G��#� �#�#�(�! ^F_ � /!�������* ���"#�(�!6##.  
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�!+��! ��������! ��# ��&&��G�� �� �����!��� "(�&!����!�,��% #����&��!�#* ��� 
{ 1.33F (����&. !�!&. �.X. X����#�, !�!&. �.�. X!+�4��, !�!&. X.�. R������(4�#�).  
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