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������� B3LYP/6-311++G(3df ,3pd) �������� ������������� ���!������" ��������� 
������#��$��#� ����!��� CH2CCH. % ���!�& �
'����'�" ������ �����' ' ����!���� �� 
!�������'����� ���'�� �*����� 0'����� ����07���0 � ������������� �����'�" ������-
��� ����������#� ���!����� ' CH2CCH. 8��'����� ���'����� &���!�������! ���!����-
��#� �������0 CH2CCH � �#� ���������!�&� ����!�� CH3—C9CH � CH2=C=CH2. � ��-
���$*�'����� ������ 7���!�" �������-��#���������!�" ��;���0��� ���������< ���-
�����������!�� �'�"��'� ������#��$��#� ����!��� � �����$��� ��*�<'� �'0*�" ' ���-
���� � ������ ' �����'��� ���������� 298—1500 K. ����������� '*�����'0*$ ��7�� 
���!�����<�� � ��������������!�� �'�"��'��� CH2CCH � '<������� �#� ����#�0 ��-
��07���0. 
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 % ) * � � + �  - % � � �: !'����'�0 �����0 �����' ' ����!���, ���!������0 ��������$, 
����07����, ������#��, �����$��0 �M��*�'���0, �����$��0 ��*�<'� �'0*�. 

�������� 

N��!������0 ��������$ (�(r)) ���$ Q��!;�0 �����0��0 ������<, *�!�R��RT�0 ' ��M� '�R 
��Q����;�R � ��", � �RM�� �*������� ' ������������� �(r) ��&���� ����7���� ' ��M�R���-
�<&. ��'������<� !'����'�-��&������!�� �����< ��*'��0R� � '<��!�" �������$R '�������-
'��$ �(r) ' ���M��7���� U����—�����#�"���� [ 1 ]. 

�*������ '���������!��0��<& '*������"��'�" ���������0 � ��*M����0 �(r) �� Q��#����< 
� ������ ��!�& !��������!�& ���0��", !�! �������	, �����	���	, ������������ ����, ����-
������ ����. ���$��"V�" !�������'���<" �����* ���M��� ''�����0 Q�*�!�-�����������!�& 
������V���"* ��7�� ��M�R����<�� !'����'�" ������ � !��������!��� ����������� [ 2—4 ]. 
X���$ ' !�����'� ����#� �* ����'�<& �����������' �����$*����0 �
'����'�0 �����0 �����'  
' ����!���� (QTAIM) �. U�"���� [ 2 ], !�����0 �� !'����'�� ���'�� ���� �M����'���� �����0� 
� �������'����0� !��������!�" ������ &������!�#� �������0. 

% QTAIM Q��!;�0 �(r) — Q�*����!� ������������ ���&������ �!��0���� ���� — ��*M�-
'����0 �� �����$�<� �������#����!��� ����< (�), �����0T�� �* ���!������#� M����"�� �`(r)  
� ������#� 0���. b����;< M����"��' ��'����R� � ��'��&����0�� ����'�#� ����!� '�!���� #��-
������ ���!������" ���������. 8���M��� ��*M����� ��*'��0�� ������� ! � '�� Q�*����!�� 
�'�"��'� — *��0� q(�), �����R ����#�R E(�), �Mc�� V(�) � ��., � ��� ���<� ''���� !�������-

                                                                 
©  	���';�' %.%., d����'� f.�., �����!�' %.�., f���$0���!� %.�., ����' g.�., 2016 
* ��������, ����;�� ����'����'�0 [ 5 ]. 
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'���<� ���< �������0 '���������!��0��<& 0'����". 	�!, &������!�0 �'0*$ (���� �* ����'-
�<& ����' ��7������#� '*������"��'�0) &���!����*����0 ' QTAIM ����������� !�������!�" 
���!� (BCP) �'0*<'�RT�#� ����, ������0RT�#� 0��� �'�& �������& �����'. 	�!�'<�� 0'�0R�-
�0: �b — ���!������0 ��������$, � — ������������$ � �2�b — ���������. 8���7���� BCP ��-
'����� �������� �(r) �� �'0*<'�RT�� ���� ��7�� 0����� � ��!������ �(r) ' ����!����, ���-
�����!��0���" ����� ����. 

�������� ����!���' ���M��� ''�����0 ����������$��" ������� �'�M��< ' !�7��" ���!� 
���0 — �����'�" ���0��*�;�� �/��� �����'�" ��������� (�). 8�������#����0, ��� �����  
�-���!�����' (����<'���<& ����-��M����0�� � �-�����'�" Q��!;��") M��$V� ��M� ��'�� 
����� 	-���!�����' � �����'�����7�<� ������. �����'�0 ��������$ �(�) ��'�� ����#���� 
��*����� ��(r) � �	(r) �� �Mc��� V(�), ��� ��*'��0�� ''���� ���� ��!���*�;�� �- � 	-���!-
�����' ' M����"�� �. % ����!���& � *��!����" �M����!�" �(�) = 0 ��0 '��& �, ����!� ����!�-
�< — ��!�<�<� ������<, � ' QTAIM ��0'�0���0 '�*��7����$ �������$ ���0��0 ���������� 
!��	� — Q��#���� R � �(R) 
 0, ����T�" �*M<�����R �����'�R ��������$, � ��!7� ���"����� 
�����	���	 � ���
������� #���	��� [ 6, 7 ]. 

��*M����� �����" ����!��0���" ���!������" ��������� �� Q��#����< �`(r) � �R(r) (#�� 

R
R

��
� � ) ��'����� ������'����� �����" �(r), ������'��� ��#� 0'�0���0 ������'����$ ����!�-

�0��<& �'�"��'. ����������$�<� ���0���� ! ����	�����	� 0'�0���0 
����������	: ���� 
������������� ���!������" ��������� ����� ��� #����< �����' ' �'�& ��*����<& ����!���& 
�����!�'�, �� �& '!���< ' �!������'��� �'�"��'� �M��& ������ �����!�'< [ 2, 8, 9 ]. 8����0  
� �����0 ������������$ �'�"��' � � R ��'�*��7�� �*-*� '���������!��0��<& '*������"��'�", 
����!� �M����$ ������������ ������ �������0���0 ��������" �V�M!�", � '� ���#�& �����0& 
������'�<� �����< ��R� ���������R ��#��V����$ [ 10 ]. 8���������$�� ! ��#������!�� �'�-
M���<� ����!���� �!�*���<" ���&�� ��*'�� ' [ 10, 11 ] ��0 ��!���' � �& !������������7�T�& 
����*'���<&. �����0T�0 ��M��� ���'0T��� �*�����R ����07���<& ����!���', ���������$��" 
�����" !����<& 0'�0���0 �-����7���� �'�M����" '���������� ���������$�� !�����" �'0*�. 

��������'���� ����07���<& ����!���' '�������� *�������$�<� ���������. % ����M�<& 
���������0& ����� �����&���� ������������ ���!������" ��������� ����������#� ���!����� 
�� *�������$���� �Mc���, ��� �� ��*'��0�� ����*����� ������� ����!��$�<" ;���� ! ����-
������" Q��!;�����$��" #����� � ��������$ ' ��� �'�M����R '���������$ !�!���-�� ������-
������� ����� [ 12 ]. �*������ ���'����� �� ������� ������#��-����!��� CH2CCH, !����<" 
��7�� M<�$ �������'��� �'��0 ����!������: C•H2—C9CH � CH2=C=C•H. �����������$ ����!-
��� �������" �� '<*<'���, ����!� '����� � ������������� ' ��& �����'�" ��������� ����� �� 
���������'���0. 

�������� �	�
����� ������� 

������*�;�0 �������0 � ������< !���M����$�<& ������ ������#��� M<�� ���'����< � ��-
��T$R ���#����< Gaussian 09 [ 13 ] �������� B3LYP, mPWPLYP, B2PLYP � MP2 ' M�*���  
6-311++G(3df ,3pd) ��!����'<& Q��!;�" (6d,10f ) !�! � ������ ���������, ��! � M�*. �� ���'�� 
����� M<�� ��"���� #�������0 ��&���<& ����!�� CH3—C9CH � CH2=C=CH2. ����� � !�7��" 
�* ��& ������� ���� �* �����' '�������, ����� !�����#� ' ����!��$�<& ����!����& (��. '<V�) 
�������� ���'���� �'�M����" '���������� (•). 8�������<� ����!��< '��'$ ������*���'����$ 
� ����7����� ��������� � M�* �� �����. %� '��& �����0&, ' ������� �� [ 14 ], M<�� �������� 
����"��� �������� ������#���* � M��*!��� �����������. 

p��!;�� �(r) � ����#���$�<� ���!�����<� &���!�������!� 	�
����������� �����' �, ��*-
������<� �� #������ R (��M�. 1), M<�� ���������< ' ���#����� AimAll [ 15 ]. ����'������� 
M<�� ���������< ��������< BCP (��M�. 2). �� �����!� �*�M��7��� ���� #�������� ���!����- 
 
                                                                 
* ������� �������$, ��� �����*�;�0 Q��!;������ B3LYP ' ���#�����& GAMESS � GAUSSIAN ���!��$-
!� ��*�������0. 
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	 � M � � ; �  1  

$���	������ �����	����	��� �	����� ���

 R � CH3—C9�H, CH2=C=�H2 � �������� C3H3 

CH3—C9CH CH2=C=CH2 CH2�C�CH  
8������� 

CH3 Ct CtH CdH2 Cdd CdH2 CsH2 Cds CdsH 

q(R), ��. ��.     0,219 –0,281     0,062     0,209 –0,419     0,209     0,177 –0,243     0,066 
E(R), ��. ��. –39,806 –38,274 –38,624 –39,157 –38,392 –39,157 –39,168 –38,266 –38,617 
V(R), Å3   32,0   16,9   25,9   28,9   17,1   28,9   29,2   16,6   25,9 
�(R) — — — — — —     0,65   –0,11     0,46 

 
��" ��������� (�) � ������������� �����'�" ��������� CH2CCH ("); ' (�) ��!�*��< #����;< 
��7�� �����<�� #������� (7���<� �����), ���!��� '<�����< BCP �#������<& �'0*�"; ' (") 
����V�<�� � ���!����<�� �*�����0�� �*�M��7��< �M����� ��!���*�;�� �- � 	-���!�����' 
����'����'����. %�� ������"!� ������< ' [ 16 ]. 

% ��M�. 1 ����!���� � C �������� !�������$ �'0*�: Ct �'0*�� ���"��" �'0*$R � �������� 
�#�������, �d — �'�"��" �'0*$R, �dd — �'��0 �'�"�<�� �'0*0��, Cs — ��������" �'0*$R  
� ���#�� �. % ��&���<& ����!���& ���M���� ���!�������;����$��" #�����", ��0#�'�RT�" �� 
��M0 ���!������R ��������$ � ����T�" ������$V�" �� '������� *��0�, '<�����R� ;������$-
�<� ����< Ct � Cdd, ���!�����<� ��������< !����<& ���!��$!� ��*����R��0 — �Mc�� V(Cdd) �� 
0,2 Å3 M��$V� V(Ct), ��� ���'���� ! ����$V���R !�! *��0�� q(Cdd) �� 0,138 ��. ��., ��! � ����#�� 
%(Cdd) �� 309,8 !�7/���$ �� ���'����R � Ct. ��'�# ���!������" ��������� ! ;����� ����!�� 
��'����� ����$V���R �Mc���' � ��0'����R ����7����$�<& *��0��' � !��;�'<& #����. ��0 
���'����0 �Mc�� ���������<& (��'�*��T���<&) #���� ��'�� V(CH3) = 33,1 Å3, V(—CH2—) = 
= 23,5 Å3, V(=CH2) = 29,8 Å3 � V(�CH) = 25,9 Å3. ���<' '������� (H) ' ����!���& (H)CH2—
C�CH � CH2=C=CH(H) ���'���� ! ����" � ��" 7� ����!���� (��. ��M�. 1), ��� ����'��7�����0 
#����������!�� ���������, ���!�����<�� � �����'<�� ����������� ����!���'. ����<'�0 
���, �M� ����!��� ��7�� *������$ ' '��� ����" Q�����< CH2�C�CH.  

8��0�!� �'0*�" �—� ' ��&���<& ����!���& ' !��������!�� �������'����� ''��0��0 ��-
��*����� � �����'�0R� 1, 2 � 3; ' ��M�. 2 ���'����< �& ���!�����<� &���!�������!�. % CH3—
C9CH ������������� �(r) ' ����!���0&, ��������!��0��<& �'0*<'�RT�� ���0� � ���&��0T�& 
����* !�������!�� ���!�, �����������, � = 0 � ������0 �*�����" �(r) ����<�� ����!���0�� 
���$ !��;��������!�� �!��7�����. % ������ � 
 0, � �'�"�<� �'0*� ���0��*�'��< '� '*����� 
��������!��0��<& �����'����0&. 8��'0*!� �b ' �*�����& ! !�������� �'0*�" ��*'��0�� �;�-
���$ ��� '������� ' ����07����� ����!���: '������� �b ���"��" �'0*� �������� ' 1,5, � �'�"-
��" ' 1,2 ��*� M��$V�, ��� �b ��������". 	�!�� �M��*��, Q�����$�� !�������� �'0*�"  
' CH2�C�CH ��'�< 2,7 � 1,2, �.�. �����&���� ��!������� �b(r) ' %�� �� ���T����� �(r) �� 
;������$��#� ����� ! !��;�'<� #������. ������0 �(r) ' %�� ��0 �M��& �'0*�" M��*!� �� Q��-
�� (�����������$�<�), �� ��� ����� ���0��*�'��<, ��� �'�"�<� �'0*� ' ������. 

% !'����'�" &���� 0'����� ����������������0 �(r) �� M����"��� �����' ' ���������0&  
� !����<�� �'0*0�� ����<'����0 �������� ��
��&����. �&�� !��;�'�#� ����� � ���'����  
 

  	 � M � � ; �  2  

$���	������ �����	����	��� ���	������� 	���� ������ (BCP)  
� CH3—C9�H, CH2=C=�H2 � �������� C3H3, � ��. ��. 

CH3—C9CH CH2=C=CH2 H2C�C�CH  
8������� 

CH3—Ct Ct—CtH CdH2—Cdd Cdd—CdH2 Cds—CsH2 CdsH—Cds 

�b   0,273   0,423   0,364   0,364   0,410   0,324 
�2�b  –0,753 –1,328 –1,191 –1,191 –1,319 –1,009 
�   0,000   0,000   0,348   0,348   0,108   0,164 

 



%.%. 	���%hf%, f.�. df���%�, %.�. ��	��
�% � ��.  456 

 
 

�*�M��7���� �(r) ' ����!��� C3H3: '�!������ ���� #�������� ���!������" ��������� ��(r), #����;< 
#���� � !�������!�� ���!� �'0*�" �—�, AimAll [ 15 ] (�), ������������� �����'�" ��������� �(r), '��  
                                                      �M�!� �� ����V���R ! (�), MolDen [ 17 ] (") 

 
! ����$V���R �Mc��� ;������$��#� ����� V(�) � ��M��$V��� �'�������R V(CH2). �� !��;�-
'<& #�����& (��. ��M�. 2 � ������!) ��0'�0���0 �*M<�����0 �����'�0 ��������$ ��(r) (� ��!7� 
�	(r) �� ;������$��� �����), � Q��#����, �����7�T�" M��$V�R ���R ��(r), �M������ M��$V�� 
*��0���. X��0� � ����#�0 CH ��'<V�R��0, � CH2 ����7�R��0 ���������$�� �������$�!�& ��-
��!��. ����!���*�;�0 ���!�����' (��. �(R) ' ��M�. 2 � �(r) �� �����!�) �� ��*'��0�� ����*���-
�� �!�*��$ ����7���� �'�M����" '���������� ' C3H3, !�! ��7�� M<�$ ������� ��� !�������-
�!�� ������������ ���!;�� ���<'� '�������. 8��������0 !������ ����'����'��� ������R �'�& 
(�-�*M<����<&) ����!��$�<& ;�����' � ����'�<� �������������� �����'�" ��������� ��7�� 
�����!�'<�� ������� �. ����� ����'�������� ������������� ���!������" ��������� M<�� 
������'���� ' [ 12 ] ��0 ��*����<& �����' � � N. % �������& ������ ��*������ *���$ �< ��-
M�R���� ��*����� �'�& ����!��� (��<�� ���'��� — !'����'�R �������*�;�R �'�& ����!��$-
�<& �����0��")  

C•H2—C9CH � CH2�C�CH � CH2=C=C•H. 

������� ����/���� 

����*�������$ ��*M����0 ����!�� �� ������#����!�� ����< � �����0T�� �* ��& #����<  
� �'0*$ �R(r) � ���;���$�<�� �'�"��'��� R [ 2, 6, 8, 9 ] 0'�0���0 ����������!�� �M����'����� 
������'��-#�����'�" ������ � '*�����'0*�" ��������—�'�"��'� [ 6, 10, 18 ]. N�� Q���������-
#����!�0 �����$ �������� V���!�� ��������������� ��� �������& ��������������!�& Q��!-
;�" ��#������!�& ���������", ' ��� ����� ����!���' [ 10 ]. 8�� ���� �� ����M�'��� ������� 
�������'�����" ! ����!�� ��'<& !�������'���<& !�����0;�" ' ���!�& �����" ������ [ 6 ]. ��0 
����07���<& ����!���' ������'��-#�����'�0 �����$ ��*'��� ' ��M���& [ 19—24 ] �������-
���$�� ! �������� �& �����$��" �M��*�'���0. �'���< [ 10, 19 ] ����'������� ������7��� �'� 
����Q�!�;�� �����" ������. 8��'�0 (�&��� �) — 0'�0RT�0�0 ��*'����� �MT�#� ���&��� — 
�����������'��� ���� ����#�� ����07���0 ES �'�M����" '���������� � �-�������" ����!���.  
% ���" �&��� [ 10, 19 ] ES ��������0 ����������, �����!�'<� ��0 ��������<& ����!���' � ��*-
����<�� ��!��$�<�� *���������0��; ��!, ��0 ����*'���<& ������#��� �� *������0� �fH0 ��-
��#� ������#��� � �0�� �#� �����*���T���<& �������� ES = –52,0 !�7/���$ [ 10, 19 ]. 

8� ����������R ES ��'�� ��*����� �����$��" �M��*�'���0 ����$��#� ����!��� � �#� #���-
�������!�#� ������07����#� �����#�. N���#�R ����07���0 ������#��� ��!7� ��7�� �;����$, 
��������, �* ������� �����'�#� �QQ�!�� �*���������!�" ���!;�� (1), !����<" ���� 
ES(��9��•�2) = –46,5 !�7/���$: 

 2 3 3 3 2 3HC CC H CH CH CH C H HC CCH .
341,0 4,2 [10 ] 83,8 0,3 [ 25 ] 118,8 1,3 [11] 184,9 0,7 [ 25 ]

� �� � � � �
� � � � �

 (1) 
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% (1) ;�Q�< ��� ���'����� — �����$��� �fH0 ����'����'�RT�& ���������" ' ���������<& 
����'�0&. X������� ES, �;������� �� (1), ��'������ ' �������& ��#��V�����" �fH0 � �!�*����" 
'<V� '�������" (–52,0 !�7/���$), �M����'����" ' [ 10, 19 ]. 

%����0 ����Q�!�;�0 (�&��� %) ������V�� �M��*�� ����'����'��� ������������" '<V� 
!������, ����������" �� �������'����0& QTAIM. ��� ����'��� �� ��M��'����" Q��#�����;�� 
(����������$�<" ��M�� #����) ��0 ����07���<& Q��#�����' ����!���'. ���������'���<" ��-
��!�� C3H3 ' ������'��-#�����'�� Q������*�� ' ���!�& �&��< � ��7�� M<�$ ���������'�� 
�'��0 ���0��: 
 HC�C—C•H � {Ct – (H)} + {Ct – (Ct)(C)} + {C• – (H)2(Ct)} + ES(C•—C�C), (2) 
 H2C=C=C•H � {Cd – (H)2} + {Cdd} + { dC�  – (H)(Cd)} + ES( dC� =C=C), (3) 
� ��#����� �&��� % !�!  
 CH�C�CH2 � {CS – (H)2(Cds)} + {Cds – (CS)(Cds)} + {Cds – (Cds)(H)}. (4) 
X���$ �����$*�'��� �MT�����0��R ������� �M�*������0 #���� [ 18 ], !�#�� ������� �M�*����-
���0 ;������$�<" ����, � *���� ' �!�M!�& �������� ���#�'������<� � ����'������<� ����<, 
�����'�0RT�� �����R #�����. X��! s �!�*<'��� �� ����07���� �'�M����" '���������� � �-���-
����" ����!���. 8��'������� '<V� ������������ ��!�*���, ��� ����$��" �����;�� ������V�� 
�M��*�� ����'����'��� '����0 ����Q�!�;�0 (�&��� %) [ 10, 19 ], ��*'���� !�����", ! ��7�����R, 
�� ��& ��� ����7�'����0 ��������������$R ������<& ����<& ��0 ����������0 ���������'.  

�������� �������������
�0 ������ 

	�������������!�� � ����#������!�� �'�"��'� ' !������� ���#� ��7� �������0R��0 ���!-
�����<� ��������� ���������". 	�!, ���!������0 ��������$ ' ����!���& M���� ��QQ�*��  
' ���'����� � ����!����� � *��!����" �M����!�" [ 6 ]. 
�! ������'�� — ����7���� M��$���' 
'��������#� '��T���0 � '�*�������� ��#������������ �'�7���" [ 26, 27 ], ��� ���M��� ����-
7���0 M��$V�#� ����� ���#���<& ��� ��*��7���� ' �0� �����;���$��" ����#�� [ 28, 29 ].  
% ������#��� ��QQ�*����$ �(r) ���'���� ! 0'����R ����07���0. %�� ��� ��7�� ����<'��$ ��� 
���������� Q���������#����!�& ������". 

N����$��0 �M��*�'���0 �fH0, �������0 S0, �'�M����0 ����#�0 �fG0 � �������!���$ C� �*�-
����<& '�T���' M<�� '<������< ' ���!�& ������ 7���!�" �������-��#���������!�" ��;���0-
��� (����) [ 6, 30 ] ' �����'��� ���������� 298—1500 K. b���������!�� �#��� � ��#��������-
�!�� ���#��� ������< ��"���< � ����T$R !���M����$��" ������ '�*��T���" '����#� ���0�!�  
' !'�������� ����'�� ���� (VPT2 QFF) �!�*���<�� '<V� �������� �'�7�< — � ����7����� 
��������� � M�* ����� ���������. ���M��$V�� ��#����� ��7�� ���#���, '<�������<�� ' VPT2 
QFF, � �!�����������$�<�� ���!����� ��!�� �������� ��� �����$*�'���� ������ B3LYP. ��-
�����'����� �#��� � ���#��� � ��!�� ��*'����� '<M���$ �* ���#��� � ��!�� � �����'��$ ��'�!������$ 
��!������'���<& ������, �����0�$ �� !�����R M<�� �������< ��������< ����: ���#����$-
�<� �������< �����;< ��#������������ � ����� !���M����$�<& ���'��" ' �����;���$�<& 
0��&. 	������!���$ #�*��M��*��#� �������, ��"�����0 � �����$*�'����� ������ ����, &���-
V� ��#�������0 � �!����������� ��� T = 272, 300, 333, 369 K [ 31 ]. �����$ ����, ����<'�R-
T�0 ���!'������������$ � !��������$ ����� ���'��" (��#�����������$), ��*'��0�� ���������$ 
��������������!�� �'�"��'� ' �����'��� 298—1500 K � M��$V�" �������$R [ 6 ], ��� �����$ 
7���!�" �������—#���������!�" ��;���0��� (��b�). 

N!�����������$�<� �����$��� �M��*�'���0 ������� � ������, ��!������'���<� (� ������ 
'��& ����'����'�RT�& ����<&) ' ����'����� �*����� [ 25 ], �������'���< ' ��M�. 3. ���'����� 
��������<& ���� � �!�����������$�<& �fH0 ������ � ������� ��� � = 298 K (��. ��M�. 3) ��-
!�*���, ��� ���V�� ��#����� � �!����������� ���� !��M���;�0 !���M����$��#� '!���� ����  
� �����" ���!������" ����#��" ������ mPW2PLYP (��. ��M�. 3). ���&�7����� ��0 ����!�� ��-
&�����0 ' �������& &������!�" ��������. ��0 ����!��� �����������0 ���� ������� '������� 
��!7� &���V� ��#�������0 �� ����'���<�� ����<�� [ 10, 32 ] (��. ��M�. 3). N�� (� ��!7� ����- 
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	 � M � � ; �  3  

$�	��
�� �fH 0 ��������� ��'��	�, 
��������� � ��������� ����	���-���������� �������  
� "����� 6-311++G(3df ,3pd) 6d,10f , !�7/���$ 

CH3—C9CH CH2=C=CH2 C3H3 
����� 0

0f H�  0
298f H�  0

0f H� 0
298f H�  0

0f H�  0
298f H�  

B3LYP 203,0 195,7 193,4 185,8 345,1 342,4 
mPW2PLYP 197,0 189,7 198,2 190,6 349,6 346,8 
B2PLYP 208,1 200,8 209,5 201,9 360,3 357,5 
��2 204,8 197,5 222,0 214,4 394,0 391,3 
N!��������� — 184,9�0,7 [ 25 ] — 190,5�1,1 [ 25 ] 356,5 [ 38 ] 341,0�4,2 [ 10 ],  339,0�4,2 [ 32 ]

 
��� ���M���*���RT�#� ����07���0) ���� ����'���� ������$ ���7��'������<� ������7����  
� ��'<V���� ��!���������" '������< �fH0 ������#��� �� 351 !�7/���$, ��������� ' ��M��� 
[ 33 ] �� ����'���� ��'������#� �����*� ��*��$����' �������' � �!����������', !�! �� ����'��-
��'�RT�� ����<� ��'<& �������'. 	�!7� �� ����'����'�R� ����$��" �����;�� �0� *������" 
ES(��9��•�2) = 17�5 [ 34 ], 63,6 [ 35 ], 40 [ 36 ] � 25 !�7/���$ [ 37 ]. N�� '������< �!�*����$ 
����7����$�<��, ��� �����'������ Q�*����!��� ��<��� ES (���M���*���RT�" �QQ�!�). 8�-
����� � ������ ��*��$���� �;��!� (1) � [ 10, 19 ] ������� ����#��$ ES(��9��•�2) = –52,0� 
�6,0 !�7/���$. 	�!�� �M��*��, ��!���������� *������� �fH0 ������#��� ������� ����#��$ ��-
��'����'�RT�� [ 10, 32 ], �'�����' �� 2 !�7/���$ #����;< �#� ��'������$��#� �����'���, �.�. 
341,0�6,0 !�7/���$. 
 

	 � M � � ; �  4  

(������� 0
f TH� * � 0

f TG� * ��������� ��'��	� � #�	��
�� ������� ������ D (RC—H)T   

� 
��
��� � ������ 
�� T = 0 K � � ��	������ T = 298�1500 K, !�7/���$  

CH3CCH CH2CCH2 CH2CCH 
T, K 0

f TH�  0
f TG�  0

f TH�  0
f TG�  0

f TH�  0
f TG�  

D (H—CH2CCH)** D(CH2CCH—H)*** 

0 192,2 198,1 343,8 367,6 361,7 
298,15 184,9 194,4 190,5 199,6 341,0 330,7 374,1 368,5 
  300 184,8 194,4 190,4 199,6 341,0 330,6 374,2 368,6 
  400 182,6 198,0 188,0 203,0 340,3 327,3 376,3 370,9 
  500 180,5 202,1 185,9 207,0 339,5 324,1 378,3 372,9 
  600 178,6 206,6 184,1 211,4 338,8 321,2 380,1 374,6 
  700 177,0 211,4 182,6 216,1 338,1 318,3 381,6 376,0 
  800 175,7 216,4 181,4 221,0 337,5 315,5 382,9 377,2 
  900 174,6 221,6 180,4 225,9 336,9 312,8 384,0 378,2 
1000 173,7 226,8 179,6 231,0 336,3 310,1 384,8 378,9 
1100 173,0 232,2 179,0 236,1 335,9 307,5 385,7 379,7 
1200 172,4 237,6 178,6 241,4 335,6 304,9 386,5 380,3 
1300 172,0 243,0 178,3 246,6 335,3 302,3 387,2 380,9 
1400 171,8 248,6 178,2 251,9 335,2 299,9 387,8 381,4 
1500 171,7 254,1 178,2 257,2 335,3 297,3 388,4 381,9 

 
 

 

    * �!����!����'���<� *������0 0
f TH� (CH3CCH), 0

f TH� (CH2CCH2) � 0
f TH� (CH2CCH) (��. ��!��). 

  ** N!�����������$��� *������� 393,1�5 [ 34 ], 665,3 [ 39 ], 477,0 [ 39 ], 343,9 [ 35 ], 379�12 [ 40 ]. 
*** N!�����������$��� *������� 386,4�5 [ 34 ], 339,7 [ 35 ]. 
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��!������� �������<& � �!�����������$�<& *������" 0
298f H�  (��. ��M�. 3) �'0*��� � ��-

#��V����$R ' �����" ���!������" ����#�� Etot. �����0 '������� �� *�'���� �� ����������<, 
�.�. ��#��V����$ Etot �����!�'� '� '��� �0�� ����������. N�� ��*'��0�� �!����!����'��$ (�� 
'������� ��*����� Etot �!�����������$��#� � ����������!�#� *������0) 0

f TH�  �� '��� �����-
�������� �����'��� (��M�. 4) � ��"�� �����$��� ��*�<'� �'0*�" C—H �� ���$!� ��� 298 K 
(D(C—H)298), �� � �& �����������<� *�'�������� D(C—H)T  (��. ��M�. 4). �����* ��M�. 4 ��!�-
*<'���, ��� � �'��������� ����������< �����$��� �M��*�'���0 '��& '�T���' ����$V�R��0, � 
�����$��0 ��*�<'� �'0*�" ������. N�� �'0*��� � ������ �����$��� �M��*�'���0 ��������#� '�-
������ � ���$V�� ����7����� 0

f TH�  ������#��� �� ���'����R � 0
f TH�  ' ��&���<& ����!�-

��&. 8�� ���� ���� �����$��� ��*�<'� �'0*�" � �����������" �������� ��'�� ����$V���R ��-
���$��� �M��*�'���0 ����!��. 	�!7� ������� �������$, ��� *�'�������� D(RC—H)T  ' �M��& 
�����0& ���M��7���� ����<'�R��0 ������V����� 

 
0 0

1( C H) ( C H) ( ).
2T TD R D R R T T� � � � �  (5) 

	�!�� �M��*��, �� ����'���� ���'������#� �������'���0 �������< !�������'���<� &�-
��!�������!� ���!������#� �������0 ����!��� CH2CCH, ���'����� �& ���'����� � �����#��-
�<�� ��0 ����!�� CH3—C9CH � CH2=C=CH2; �� ����'���� ������ QTAIM �*����� ����07�-
��� � ������'���� ����'�������� ������������� �����'�" ��������� ��7�� �'��0 ����!��$-
�<�� ;������� ' CH2CCH. ���������< �����$��� �M��*�'���0 '�T���', ����#�0 ����07���0  
' ����!��� � �����$��� ��*�<'� �'0*�" ' �������$�!�& ����!���&. 

 
��M��� '<������� *� ���� ������' ��M�����, '<�������" ' ���!�& #��������'����" ���-

���7!� 
�*���!�#� (8��'��7�!�#�) Q������$��#� ���'�������� ' ;��0& ��'<V���0 �#� !��!�-
����������M����� ����� '���T�& ����'<& ������-�M��*�'����$�<& ;�����'. 

��M��� ������7��� #������ �����"�!�#� Q���� Q����������$�<& �������'���" (����!� 
14-03-97502). 
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