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�� ������ ������ ����������� ��������� � �!���" #�����������$� �%��"�#�&����' 
�����#��� �����#������ ���������!����& ��������( � )��������(* ���&��� C4H8N12O6 
� C4H8N10Cl2O8. +(!�����( ����"���( ���"��& ��������(, %����������� ��'%�&, ���"-
�(� %��'#(, )���$���!����� � ��������������(� ������#�����' )���������. /���%��( 
��%��!�' � �����#��"(* *�������������*, ��'%���(� � ��)�������������7; ���"��. +(-
'����� !����!�� ����������' �����#� �����-�������(* ��'%�&. ����������� ��������' 
�����#� ��<��* ��%��'�(* �����'��&, !�� �����#�� � "���& �� ��������; � #��$�"� 
�������"� � ���*������"� =����� %����>����& %��( �1,7 )+.  
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� � & ' � ! ( �  ) � � ! �: ������, ���*�����, ��"������(& ������, ���������!����' 
���������, *�"�!����' ��'%7, )��������(� �����'��'.  

������� 

�%�����#��<�>�� ���#�����' �� ������ C/N $��������"���!����* ����� �����'��' � ����-
�� )���$���!����* "��������� � � �����#��� $�#( ���������� �����#�;��' [ 1—7 ]. �#��" �% 
�����B�� ���!=��7 �* )���$���!����� ���&���� '��'���' ����%���' $��������"���!����* ��-
���, ������7�� ����(� ���#�����' B���� �����������7�(, !�" �* ���"����#�B�(� ������(� 
�����$� [ 8—12 ]. ��#���� B(�� �����%������( ���(� )���$���!����� ���� — ������ � ���-
*����� 3,3�-#��"���-4,4�-�%�-1,2,4-����%��� (DATN C4H8N12O6 � DATP C4H8N10Cl2O8) [ 13 ]. L�� 
���� �"�;� *���=�� ���"�!����� � #����������(� ���&����, �����(� � �'#� ���!��� ������-
*�#'� �����$�!�(� #�' TNT, TATB, HMX [ 14—16 ] � ���#�����';� ����"��7�(& B����� "�<-
#� )���$��& � ���B��7����7;.  

/�� ���"��7�(* ������'* DATN ���������%����' � "���������; ��������� P21/c � #��"' 
���"��7�("� �#�����"� (Z = 2), ��$#� ��� DATP ��������' � ���������& ���$���� P 1 , Z = 1 
[ 13 ]. �� ���. 1 ���#�������( )��"������(� '!�&�� DATN (�), DATP (�) � �����������;>�� 
���"��7�(� �#����( (� � �). U��"��7�(� �#����( �����'� �% ��"�������$� ������� 3,3�-#�-
�"���-4,4�-�%�-1,2,4-����%��� � ������- (���*�����)-������. 
�"������(& DAT ������ �"��� 
11 ��)����������(* ���"��: #�� �$����#� (C1, C2), !��(�� ��#���#� (H1, H2, H3, H4), �'�7 �%�-
�� (N1, N2, N3, N4, N5). ������-����� ��#��<�� ��� ��)����������(* ���"� �������#� (O1, 
O2, O3), ��$#� ��� ���*�����-����� — !��(�� (�". ���. 1). 
��������!����� ��������( DATN  
� DATP B(�� ����#����( "���#�" ����$���#�����������$� �����%�. �#���� ����#������ ��!-
��$� �������<���' ���"�� ��#���#� '��'���' �%������& ���B��"�& ����$���$����� [ 17 ], ��-
)��"� B���� ��!��� �%�!���� ���"��& ��������( ��#���#���#��<�>�* ���#�����& ���B��� 
��B� ��&�����$����!����* �%"�����& [ 18 ], ��B� �������������(* �(!������& [ 19 ].  
                                                                 
©  
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���. 1. ��������( DATN � DATP — )��"������(� '!�&�� (� � �), ���"��7�(� �#����( (� � �) 
 

L��������(� ��������( DATN � DATP � �����'>�"� ���"��� �� �%�!��(. L��������(� 
���&���� �������� � ���*������� � B���� �����("� �������"� (ATA (3-�%�#�-1,2,4-����%��), 
Li, Na, K, NH4,) �%�!����7 ��� )������"�����7�("� [ 20—23 ], ��� � �������!����"� "���#�"� 
[ 24—33 ].  

��"�!���, !�� #�' �* %����& ��������( *��������� ����!�� ������!���� ������* ������-
�(* %�� � ��%��'�(* %�� ������%�����(* ������(* ��%B�<#���&. L�� ������(� %��( "�����-
�'���$� *�������� ��#����( )���$���!����" ���"�<����" �� �����#�;>�* ��%��'�(* %��. �% 
����(* ��������� �����������, !�� ������"������'��(� ��%B�<#���' �$��;� ��>��������; 
���7 � ������������� ����!����* ���&���. ����������� ����������' ��'%7 ������ ������-, ���-
*�����-������� � �����' ��'%7 "�<#� �������"� � ������"�. + ����!�� �� �������� >���!�(* 
"�������, ATAN, ������ � ���*����� �""���' �"�;� ��"������(� ������( � ���������& ��-
��������& ��'%7;, �.�. ��� �"�;� ��� "������'��(& �����, ��� � "������'��(& ������. 
��"� 
��$�, ���������& ���B������7; NH4NO3, NH4ClO4 � ATAN '��'���' ��#���#��' ��'%7, ������' 
���'#� � �����& ���#��'�� �����( � �������"�.  

	����' ����������� ��������� (DFT) '��'���' )��������(" ������"����" � "�#�����-
����� � ���$��%�������� ��%�!����* � *�"�!����* ���&��� =�����$� ������� "��������� 
[ 34 ]. +� "��$�* ���!�'* ��%��7���(, ����!���(� !���% DFT-���!��(, ��*�#'��' � ��%�"��" 
��$����� � )������"�����7�("� #���("�. /�����7�� ������( � ���*�����( ��#��<�� "�����-
�'��(� ��"�����(, ��<�(" '��'���' �!�� ���B�$� "�<"������'���$� �%��"�#�&����' +��-#��-
+���7��. ��' )���$���!����* "��������� DFT "�<�� ���#���%��7 ���&����, �����(� B�#�� ��-
*�#��7�' � *���=�" ��$����� � )������"����", ���� �B"����-������'�����(& ���������� 
�������������� #�' �������' ���B(* "�<"������'��(* �%��"�#�&����& [ 35—43 ]. + �����'- 
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>�& ��B��� �� ������ ������ ����������� ��������� � �!���" #�����������& �������� �����-
#��� ������ �������!����� �����#������ ��������( � )��������(* ���&��� ������� � ���*��-
���� 3,3�-#��"���-4,4�-�%�-1,2,4-����%��� (DATN � DATP).  

����� ���*��� 

+ �����'>�& ��B��� $��"����' � )���������' ��������� #�' DATN � DATP B(�� �%�!��( 
� ��"�>7; ������ CRYSTAL09 [ 44 ], �����(& �����7%��� B�%���(& ��B�� ����&�(* ��"B���-
��& ���"�(* ��B�����& (�
��) � ��"��* ������ ����������� ���������. �����������" 
�
��-B�%��� '��'���' ��%"�<����7 �������#�������$� �����%� �����7�(* *������������ ���-
���#�����' )���������& ��������� (%����������� ��'%�&, ���"�(� %��'#(). + DFT �(!������-
'* �����7%����� ����#����(& B�%�� 6-31G* � $��#������� ���B��<���� � �B"��� � ������'��� 
� �������� PBE [ 45 ].  

��' ��$� !��B( �!���7 "�<"������'��(� �%��"�#�&����' #��7��$� ���'#��, �����7%�;��' 
����)"����!����� �*�"( #�����������& ���������, �����(� ���;!��( � ����#������ DFT-
��������. + �����'>�" �����#������ �����7%����� ���B���� *���=� �%������; �*�"� p��""� 
[ 46 ], �!��(��;>�; #������������ �%��"�#�&����� �� ������ #�"���������(* ���"-���"�(* 
�����������. /����; )���$�; �����" ����#��'�� �(��<����" EDFT-D = EDFT + Edisp, $#� EDFT — 
�B(!��' )���$�' 
���—w)"�, � Edisp — #�����������' ��������. ��' DATN � DATP )���$�� 
Edisp �������';� %�"���(� ����!��: –1,9 � –2,3 )+/���"��. �#. ��������������.  

���!�� ���"��& ��������( B(� �����#�� "���"�%����& �����& )���$��, "�<���"�(* ��� 
� �"�>���&. /�����7�� )������"�����7�(� ���������(� ����"���( ����!�;� ��"�������� ��-
��!��& �� ���' (T � 0 K), ���B*�#�" �!�� �������$� ���=�����'. /�)��"� ��$����� ��$����"� 
Broyden—Fletcher—Goldfarb—Shanno [ 47 ] #�������� ���������; ���* ���"�� � ����"����� 
��=���� ��� ������������" �B~�"�, �����" )������"�����7��"�. 	���" <� �B��%�" ������(� 
)�����( �!��(�����7 ��� ����"�%���� ��������( PETN [ 48 ].  

�����������7 )��������(* �B���!�� ���"�� � %����������7 ������(����' �B���!�� ����#-
��* ���"�� (%����������7 ��'%� PAB "�<#� ���"�"� A � B) ����!��(���� �� �*�"� ���������. 
��' ����$��������' �� %��� Y����;)�� �����7%����� �*�"� ����*�����—/��� � �����& 
4�4�4. �*�#�"���7 �� )���$�� �� *�<� 10–7 )+.  

����
/���� � �� �0��#����  

+ ��B�. 1 #�' DATN � DATP ���#�������( ����!�����(� $��"����!����� ����"���( (��-
��"���( ��=���� a, b, c, �, �, � � #���( ��'%�& RA—B) � #�' ��������' �"�;>���' )������"��-
���7�(� ����$������������(� #���(� [ 13 ]. ����!�����(� ����!��( ����"����� ��=����  
� #��� ��'%�& N—C (N1—C1, N2—C2, N3—C1, N3—C2, N5—C1), N—N (N1—N2, N3—N4, 
N4—N4), N6—O1,2,3, Cl—O1,2,3,4 ����!�;��' �� )������"�����7�(* "���� !�" �� 3 � 5 % 
#�' DATN � DATP ��������������. ��"�����' ���"�� ��#���' ��$����� ���. 1. ��� �������' 
����!�����(* #��� ��'%�& N—H (N1—H1, N5—H3, N5—H4) � �2—H2, �� ��� ���%(��;��' 
"��7=� )������"�����7�(* %��!���& �� �20�30 %. ����!�����(� #���( ��#���#�(* ��'%�& 
H—O (H1—O2, H2—O1, H3—O2, H3—O3, H4—O1, H4—O3) ������� � H—O (H1—O2, H1—
O4, H2—O1, H2—O4, H3—O2, H3—O4, H4—O1) ���*������ ���<� ��>�������� ����!�( �� 
)������"�����7�(*. L�� ����!�' #�' #��� ��'%�& N—H, �2—H2 � H—O ��'%��( � �%������& 
���B��"�& ����#�����' ��!��$� �������<���' ���"�� ��#���#� � ��"��* ����$�������& #�-
������� [ 17 ]. 	��<� ���!���(� %��!���' #��� ��'%�& N—H, %���<���(� �� �20 % � ��������� 
� ����$���$����!����"�, B(�� ����!��( #�' ATAN [ 28, 49 ] � TATB [ 39, 50 ]. Y���� ��!��� 
)������"�����7��� �%�!���� ���"��& ��������( ��#���#���#��<�>�* ���#�����& ���B��� 
��&�����$����!����* �%"�����&, #�' �����(* ��$����� � ���!���("� ��%��7����"� "�<�� 
B(�7 �� *�<� 1 % [ 51 ].  


��������!����� ��=���� DATN � DATP ���%������( � c/a #�' ��* �������'�� 1,3 � 1,9 
�������������� (�". ��B�. 1). ��' ������� � ��������� � ���*������" #���( ��'%�& ������ ��"-
�������$� DAT ������� ��%��!����7�� ����!�;��'. 	��, #���( ��'%�& N—C � N—N ���B��7�(  
 



�.+. 
���YZ�\��
�+, W.�. ����+�^+  478 

	 � B � � � �  1  

������	����� � ���
������	����� 
�����	�� ����	�� a, b, c (Å), �, �, 	 ($��#.)  
� ����� ���!�� RA—B (Å) ��� DATN, DATP  

p��"����!����� ����"���( a, b, c �, �, 	 RN—C RN—N RN6(Cl)—O RN—H, RC2—H2 RH—O 
         

���!�� 7,405 
8,732 
9,600 

90,00 
103,89 
90,00 

1,353 
1,303 
1,390 
1,402 
1,320 

1,378 
1,363 
1,267 

1,270 
1,274 
1,265 

1,056 
1,036 
1,037 
1,090 

1,645 
2,324 
2,344 
1,943 
1,898 
2,551 

DATN 

L������"��� [ 13 ]  7,256 
8,827 
9,796 

90,00 
105,70 
90,00 

1,327 
1,283 
1,369 
1,397 
1,302 

1,389 
1,371 
1,239 

1,243 
1,242 
1,241 

0,891 
0,874 
0,869 
0,931 

1,958 
2,364 
2,160 
2,262 
2,123 
2,506 

���!�� 4,952 
7,169 
9,383 

97,19 
94,50 
96,34 

1,348 
1,306 
1,388 
1,402 
1,316 

1,377 
1,363 
1,265 

1,519 
1,528 
1,491 
1,497 

1,036 
1,027 
1,031 
1,088 

1,896 
2,469 
2,356 
2,427 
2,013 
2,487 
1,865 

DATP 

L������"��� [ 13 ]  4,946 
7,152 
9,503 

97,49 
94,12 
99,29 

1,331 
1,288 
1,372 
1,390 
1,300 

1,383 
1,374 
1,245 

1,448 
1,445 
1,426 
1,432 

0,869 
0,769 
0,803 
0,935 

2,172 
2,575 
2,488 
2,552 
2,433 
2,609 
2,136 

 
� ��"��* 1 % ���������7�� ����*�#� �� ���������!����$� ������������ DATN � ���������!�-
���"� ������������ DATP. /�� )��" �%"�����' #��� ��'%�& N—H #����$�;� �2 %. ���"��7-
=�� #���( ��'%�& N—C ����!�;� ��'%� N2—C2 � N5—C1, � ��"�>7; ������& �����%����' 
���#������ �"���$����( � $��������"���!����" ���7��". ���B��7=�� #���( �"�;� ��'%� 
N3—C1 � N3—C2. ���" N3 ��'%�� ���<� � ���"�" N4 � #���� N3—N4 %��!����7�� (�8 %) 
B��7=� #���( ��'%�� N4—N4 $��������"���!����* �����.  

��%��!�' RN6(Cl)—O, RN—H, ����!�����(* #�' ��)����������(* ���"��, �������';� "���� 
2 %, ��$#� ��� )������"�����7�(� RN—H #�' ���*������ ����!�;��' �� �10 %. 
�� ��#�� �% 
��B���(, ����!�&=�' #���� ��#���#��& ��'%� #�' DATN � DATP �������'�� RH1—O2 = 1,645  
� RH4—O1 = 1,865 Å ��������������, !�� �� 16 � 13 % "��7=� �* )������"�����7�(* %��!���& 
[ 13 ].  

L���$�� ��B��"���� DATN � DATP, �(!������(� ��� )���$�� ���������� %� �(!���" 
)���$�& $�%� �������� � �������, ��������� 1753 � 1558 
�</"��7 ��������������, !�� B��7=� 
)���$�& ��B��"���� �'#� #��$�* )���$���!����* ����& [ 52 ]. ������� *�"�!����& ��'%� "�<-
�� ����#����7, �����#�' ������#������ )���������& ���������. �� ���. 2 ���#�������( ���-
���#�����' �����& )���������& ��������� #�' DATN (�), DATP (�). ��������( "�<#� �%���-
��'"� �������';� 0,01 e/Å–3. +�#��, !�� ������ ��"�������$� DAT-������� � ������(���*�����)- 
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���. 2. ������#�����' �����& )���������& ��������� #�' DATN (�), DATP (� ) 
 

������ *�"�!����' ��'%7 '��'���' ��>�������� ����������&. ���"( �"�;� B��7=�� !���� 
�B>�* %�"����(* ��������, !�� *��������� #�' ����������& ��'%�. /�� )��" ���������& ���-
B������7; '��'���' ��, !�� �������(� ���"( ��#���#� �����!��( � ��#���#��; ��'%7 � ���-
"�"� �������#� ������(���*�����)-�������. ��' ������� � �������� ��#�� ����!�� �B>�* ���-
�����, !�� ���%(���� �� ����������; �������';>�; �����-��������& ��'%�. + ���B������� )�� 
��������' � ������" � �������", �"�;>�" ��'%� H1—O2 � H4—O1. 	���" �B��%�", "�<���-
��' ��'%7 #�' DATN � DATP �"��� ��� )�����������!����;, ��� � ����������; �����#�. ��' 
������- � ���*�����-������� ���B��7=�"� '��';��' #���( ��'%�& N6—O2 (1,274 Å) � Cl—O2 
(1,528 Å) ��������������, ������7�� ���" O2 �����!�� � ���B���� ���7�(� ��#���#�(� ��'%�. 
��' DATN, DATP #���� ��'%� N5—H4 (1,037, 1,031 Å) B��7=� RN5—H3 (1,036, 1,027 Å) �� ���-
!��� ��#���#��& ��'%� B���� ���7��& #�' H4, !�" #�' H3.  

��7���������(" �����B�" �������' *�"�!����& ��'%� '��'���' �����% �������������* 
%��'#�� � %�����������& ��'%�&. + ��B�. 2 #�' DATN, DATP �����#��( ����!�����(� ���"�(� 
%��'#( QA (|e|) � %����������� ��'%�& PA—B (|e|). ���'#( #�' ��)����������(* ���"�� ���#����-
���( ��$����� ���. 1, � %����������� ��'%�& — ��B�. 1. ���'#( ���"�� ��"�������$� DAT-
������� ������� ����!�;��' �� �����������;>�* %��'#�� ���*������ ��%��!����7��, �.�. ���-
B��7�( ���������7�� ����*�#� �� ���������!����$� ������������ DATN � ���������!����"� 
������������ DATP. ���'# QC2 ��>�������� "��7=� %��'#� ���"� C1, ���#������$� � �"���-
$�����&. L�� ��'%��� � )��������(" ��������" H2 
 C2, �����(& !����!�� ��"���������  
 

	 � B � � � �  2  

"	����� !����� QA (|e|) � !���������	� ���!�� PA—B (|e|) ��� DATN, DATP  

���"�(� %��'#(  
� %����������� QC QH QN, QCl QO PN—C PN—N PN6(Cl)—O PN—H, PC2—H2 PH—O 

          

DATN 0,775 
0,275 

0,353 
0,216 
0,320 
0,331 

–0,417 
–0,243 
–0,349 
–0,038 
–0,587 
0,674 

–0,431 
–0,447 
–0,433 

0,241 
0,450 
0,282 
0,252 
0,383 

0,284 
0,167 
0,256 

0,282 
0,276 
0,282 

0,261 
0,273 
0,270 
0,358 

0,082 
0,027 
0,014 
0,059 
0,066 
0,004 

DATP 0,800 
0,273 

0,342 
0,207 
0,340 
0,346 

–0,377 
–0,247 
–0,346 
–0,033 
–0,576 
1,594 

–0,597 
–0,600 
–0,556 
–0,569 

0,266 
0,457 
0,299 
0,268 
0,395 

0,273 
0,168 
0,255 

0,163 
0,155 
0,197 
0,188 

0,306 
0,310 
0,297 
0,364 

0,050 
0,009 
0,017 
0,013 
0,039 
0,006 
0,049 
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�����!���� %��'#� QC2 � ��%��7���� )���������$� �������� C2 
 N2, N3. ���'# QH2 "��7=� %�-
�'#�� ���"�� H1, H3, H4, ��'%���(* � N1, N5, ������7�� )���������������7����7 �$����#� 
"��7=�, !�" �%���. +���#����� )��������(* ��������� H1 
 N1 � H3, H4 
 N5, %��'#( N1  
� N5 ��>�������� B��7=� %��'#� ���"� N2. /�����7�� N4 ��'%�� ���7�� � ���"�"� �%���, �$� 
%��'# ������!���� �����������. ���'#( ���"�� ������(���*�����)-������� QN6, QCl, QO ��$��-
��;��' � �����������;>�"� ����!���"� #�' �������� � ���*������� >���!�(* "������� 
[ 29 ].  

/���(& %��'# DAT-������� �������� +1,3 |e| � +1,5 |e| #�' DATN � DATP ��������������, 
!�� ���%(���� �� �����; �������';>�; *�"�!����& ��'%� "�<#� DAT � ������(���*�����)-
��"������"�. ������������ ��'%�& ��"�������$� DAT-������� ������� �"�;� %��!���', B��%-
��� �����������;>�" ����!���" #�' ���*������, ���B���� PN—C � PN—N. /�� )��" ���B��7=�� 
%����������� ����!�;� ���������(" ��'%'" N2—C2, N5—C1 � �2—H2, ��$#� ��� ���"���� 
���!�("� ���%(��;��' ��'%� N3—N4. ������������ ��#���#�(* ��'%�& �"�;� %�"���(� ����-
!��(, � ���B������� #�' H1—O2 � H4—O1. ��' DATP %����������� ������(* � ��#���#�(* 
��'%�& "��7=�, !�" #�' DATN. ��' %�����������& ��#���#�(* ��'%�& ������� DATN �"��� 
"���� ���#�;>�� ������=���� PH1—O2 > PH4—O1 > PH3—O3, !�� ����������� � RN6—O2 > RN6—O1 > 
> RN6—O3. �����$�!�� #�' DATP ���'#�� ����!�� %�����������& ��#���#�(* ��'%�& PH1—O2 > 
> PH4—O1 > PH3—O4 ����������' � #����"� ��'%�& Cl—O ��� RCl—O2 > RCl—O1 > RCl—O4. 	���" �B-
��%�", #���� ��'%� N—O (Cl—O) #�' ���"� �������#�, �!�����;>�$� � �B��%������ ���B���� 
���7��& ��#���#��& ��'%�, '��'���' "����"��7��&. ������������ ��#���#�(* ��'%�& � �!����-
�" H4 B��7=�, !�" � �!�����" H3, � �"��� "���� RN5—H4 > RN5—H3. ��"���", !�� %����������� 
��'%�& H—O � ��!����� ��������-"�*���!����$� �������' #�' �����%� ��#���#�(* ��'%�& ��-
���7%������7 ���<� � ��B��� [ 53 ].  

��%��!�' %��'#��(* �����'��& ��)����������(* ���"�� �����#�� � ��%��!�'" �* )���$�-
��!����* ��������. 	��, #�' DATN *�"�!����& �#��$ �1s-������(* ������& #�' ���"�� �$����-
#� C1 � �2 �������'�� �E(�1s) = 1,9 )+ (��B�. 3). L���$���!����� �"�>���' N1s-�����'��& N1 
���������7�� N2 ����( 0,8, #�' N4 � N5 �E(N1s) = 2,1 )+, �#���� "����"��7�(" (�E(N1s) = 
= 5,5 )+) *�"�!����& �#��$ ���%(�����' #�' ���"�� N5 � N6, ������7�� �* %��'#��(� �����'-
��' ��%��!�;��' B���� !�" �� 1 |e|. ��%��!�' � )���$�'* O1s-������(* �����'��& #�' ��)�����-
�����(* ���"�� �������#� �������';� �0,1 )+. ��� �������' *�"�!����* �#��$�� #�' ������(* 
�����'��& DATP, �� ��� B��%�� �����������;>�" �#��$�" #�' DATN � ��!����7; #� 0,1 )+.  

�� ���. 3 ���#�������( �����' � �������7�(� ��������� )��������(* �����'��& N(E) #�' 
������� DATN � ���*������ DATP. L���$�' ���*��* %��'�(* �����'��& ����<��� �����& ��-
�;, ��"�����' ��)����������(* ���"�� ��#���' ��$����� ���. 1.  

L���$���!����� ������#�����' �����'��& #�' ��)����������(* ���"�� ��%��!�(. + ����-
��� �����& N(E) �(#��';��' �%��� �����( "������'���$� *��������, �����(� �"�;� �����-
��; � ��������; �����#�. 	��, #�' ��������& �B����� ������� DATN "����"�"( ����� ��� 
)���$�'* –10,4, –8,6, –6,0, –4,0, –3,5, –3,1, –0,9 )+ ����!�;� ����"�>�������� �������(" ��-
���'��'". /�� )��" ��� ��� –10,4 )+ ����!��� ����"�>�������� C, N-�����'��'", � "����"�"  
 

   	 � B � � � �  3  

������	����� ������� 1s-������� �����������	��# �	���� ��� DATN, DATP 

E, )+ �1s N1s O1s E, )+ �1s N1s O1s 
        

DATN –272,86 
–270,97 

–382,74 
–381,93 
–383,92 
–383,65 
–381,51 
–387,05 

–510,66
–510,63
–510,57

DATP –272,73 
–270,94 

–382,77 
–381,95 
–383,85 
–383,58 
–381,41 

–510,63 
–510,65 
–510,60 
–510,57 
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���. 3. /����' � �������7�(� ��������� )��������(* �����'��& N(E ) #�' DATN � DATP 
 

��� –8,6 )+ �����'��'" �%���. ��' ���� ��� –6 )+ ����#��';>�" '��'���' �������7�(& ����# 
�����'��& N, C2 � H2. C����'��' � )���$�'"� –4,0 � –3,1 )+ ���"���;��' �����'��'"� �%��� 
N1, N2, N3 � N2, N4 ��������������, ��$#� ��� ��� ��� –3,5 )+ ����!��� �����'��'" C � N5. 
/����#� ���� ��� –0,9 )+ � �������" ����#��'���' �����'��'"� ���"�� C2, N1, N5. �B����7 
$�B��#�%�����(* �����-�������(* �����'��& ��<�� � ��������� –8,4�–6,4 )+. �����"�"( 
����� ��� –0,4 � –1,7 )+ ����!�;� ����"�>�������� ������(" �����'��'" O1,2,3. ��� ������-
�' �����#( ��%��'�(* �����'��&, �� �������; �����#� �"�;� ���7�� �����'��', ����!�;>�� 
������ ��� 3,5 )+. + ���"�������� ��<��* ��%��'�(* �����'��& ����#��';>�"� '��';��' 
�������(� �����'��' N4 � =����� %����>����& %��( Eg �������'�� 1,7 )+.  

���#��� ��"����7, !�� Eg #�' �������� >���!�(* "�������, ������� �""���' � ATAN ��-
�����'�� %��!����7�� B��7=�� ����!��( �3—4 )+ [ 28, 32, 33 ], !�� ��'%��� � ����������"  
� �������� � B���� �����("� �������"� ��'%�� N4—N4, ������' *��������� #�' ��"�������$� 
DAT-�������. �����"�" �����( ��� 4,4 )+ ����!��� ����"�>�������� �������(" �����'��'" 
C2 � N2, "����"�" ��� 4,9 )+ ������������� �����'��'" C1, N1, N3 � N5, ��$#� ��� "����"�" 
��� 5,4 )+ �����*�#�� �% �����'��& C1, C2, N3 � N4. �B����7 �������(* �����'��& ��<��  
� ��������� 6,6�9,0 )+ � ���"������' ��� �����'��'"� C � N, ��� � �����'��'"� ���"�� ��#�-
��#�. 

L���$���!����� ������#������ �������(* �����'��& ���*������ DATP � ����" ��!���-
����� ��#�B�� ������� DATN. + ��������& �B����� )���$���!����$� ������� DATP �(#��';�-
�' �����( ������(* �����'��& O1,2,3,4 � "����"�"�"� ��� –3,1 � –0,9 )+. + �B����� ��%��'-
�(* �����'��& ��� 6,3 )+ �(#��'���' ��� �������& �����#(, ����!�;>�& �����'��'" Cl � O 
���*�����-������. w����� %����>����& %��( 1,8 )+ ��>�������� "��7=� Eg �5—6 )+ [ 25, 32, 
33 ] ���*������� >���!�(* "������� � �""���'.  

���
"*��� 

�����#������ ��������( � )��������(* ���&��� ������� � ���*������ 3,3�-#��"���-4,4�-
�%�-1,2,4-����%��� �����#��� �����#����" ���$��""��$� ������ CRYSTAL09 � ��"��* "���#� 
DFT-D. ����!����( $��"����!����� ����"���(, )���$�� ��B��"����, %��'#��(� ������#���-
��', %����������� ��'%�&, ���"�(� %��'#(, *�"�!����� �#��$� � ��������� �����'��&. + ��-
%��7���� �����#���(* ���!���� �����������, !�� ����!��( ����"����� ��=���� � #��� ��'%�&  
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N—C, N—O, Cl—O ����!�;��' �� )������"�����7�(* %��!���& #�' DATN � DATP "���� !�" 
�� 3 � 5 % ��������������, ��$#� ��� #���( ��'%�& � �!�����" ��#���#� "��7=� ����$���$��-
��!����* �� �20�30 %. ����( ��'%�& N—C � N—N ���B��7�( � ��"��* 1 % ���������7�� ��-
��*�#� �� ���������!����$� ������������ DATN � ���������!����"� ������������ DATP. /�� 
)��" �%"�����' #��� ��'%�& N—H #����$�;� �2 %. 
���!�&=�' #���� ��#���#��& ��'%� #�' 
DATN � DATP �������'�� 1,645 � 1,865 Å ��������������. L���$�� ��B��"���� �"�;� %��!�-
���7�(� ����!��(. +����� ��"�������$� DAT-������� � ������(���*�����)-������ *�"�!�-
���' ��'%7 '��'���' ��>�������� ����������& � �"����' ����������' �������';>�' �����-
��������& ��'%�. ���'#( ���"�� ��"�������$� DAT-������� ������� ����!�;��' �� ���������-
��;>�* %��'#�� ���*������ ��%��!����7��. ���'#��(� �����'��' ��)����������(* ���"�� ��-
>�������� ��%��!�(, !�� �����#�� � %��!����7�(" *�"�!����" �#��$�" #� �5,5 )+. �������-
����� ��'%�& ��"�������$� DAT-������� ������� �"�;� %��!���', B��%��� �����������;>�" 
����!���" #�' ���*������, ���B���� PN—C � PN—N. ������������ ��#���#�(* ��'%�& �"�;� %�-
"���(� ����!��(. ��' DATP %����������� ������(* � ��#���#�(* ��'%�& "��7=�, !�" #�' 
DATN. �"��� "���� ������'��' "�<#� %����������'"� ��#���#�(* ��'%�& � #����"� ��'%�&. 
����� ��'%� N—O (Cl—O) #�' ���"� �������#�, �!�����;>�$� � �B��%������ ���B���� ���7-
��& ��#���#��& ��'%�, '��'���' "����"��7��&. L���$���!����� ������#�����' �����'��& #�' 
��)����������(* ���"�� ��%��!�(. + ������� ��������� �����'��& �(#��';��' �%��� �����( 
"������'���$� *��������, �����(� �"�;� �������; � ��������; �����#�. L���$���!����� 
������#������ �������(* �����'��& ���*������ DATP � ����" ��!�������� ��#�B�� ������� 
DATN. + ���"�������� ��<��* ��%��'�(* �����'��& ����#��';>�"� '��';��' N-�������(� 
�����'��' � =����� %����>����& %��( �������'�� �1,7 )+, !�� %��!����7�� "��7=�, !�" #�' 
#��$�* �������� � ���*������� � B���� �����("� �������"� B�% ��'%�� N—N, ������' *����-
����� #�' ��"�������$� DAT-�������. ��' ������� � ���*������ � �B����� ��%��'�(* �����'-
��& �������; �����#� �"�;� ���7�� �����'��', ����!�;>�� ������" ��� 3,5 � 6,3 )+ �������-
�������.  
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