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� ������ ��������� ������������� ����������! "��#$�#�, $����%� &�����#'�"! ��� 
(������)�� � ���������� ��(��*���� &����������� ���$��"����%� �����������$�� 
��-221 � ��l-&����. 
�������-+���/�"$�� ��"/��% ��������� " ����*0' ���(����% 
Gaussian 03 ������� (�������(� &#�$)������ ������"�� B3LYP � ����"� 6-31G++(d,p). 
�"��������� ��"���������0��"�0 (������)�� � ��""�)��)�� &#�$)�����0�%+ (�#�� 
�����������$�, �������������� "��#$�#�� � �)����� =���(�! �� &����������! ��� ��-
�������> "���)�� &����������� �������������$�� ��-221 (��l). 
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� ! # $ � � % �  & ! � � �: $�������-+���/�"$�� �������������, (������)�!, &�������-
���, ���$��"����%> �������������$, ���������� ��(��*����. 

������	� 

������" $ "���)�����> "�"���� ����$��"����%> �����������$—�����$�"����� ��#"���-
��� �!��� ���/��. ��-����%+, ����&#�$)�����0�%� ���$��"����%� �����������$� "��F�% 
��� =$"����������0��� � �������/�"$�� ��#/���� ��-�� �������(� ���!��! "��#$�#��%+ =��-
������, ��������>"���! " ��"���������� � ���0H�(� $���/�"��� ��������� ��������>"���!  
" "�������. K�� =��� �������!'*#' ���0 ��(#� �(���0 ��������%� "�!��, (����&���%� � ���-
���-����0"��% ��������>"���!. ��-����%+, ����"��� ��"����/�� ���0H�� $���/�"��� �""����-
����> [ 1—7 ], $����%� �%�� ��"�!*��% "�"����� " "��0��$�"����%�� � �%"�$��"����%�� 
�����������$���, � �� ����! $�$ �"������"�� ��$�������! �����$�"��� ��� ���������> 
"���)�� �� ���$��"����%+ "�������+ ���$��/�"$� �� ��#/��%. 

� ��"��!*�> ������ �""�������� &����������� "��#$�#�%, �����#'*�>"! ��� �������-
��� ��(��*���� &����������� ���$��"����%� �����������$�� ��-221 � ��l-&����. ��! 
&����������! ����"�������> � ���)�""� "���)�� � �""���#���> "�"���� ����+����� ��&��-
��)�! � ��������>"���!+ ��"��������! " &#�$)�����0�%�� (�#����� �����������$� � �����-
��������, "������! � ���!��� "��#$�#��%+ =�������� "�"���% ��#( �� ��#(�, ���#�����)�!  
� �)��$� ��������! =���(�� ��� &����������� "��#$�#� "������—����—"�����.  
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��! $�������-+���/�"$�(� ������������! "��#$�#�% �������������$� ��-221 � ��l-&���� 
� $�/�"��� �"+����(� &��(����� �%���� =������ ���������> )���, ������!'*�>"! n ���, "�-
(��"�� ��". 1, $�$ �������� ��"�#��%> ��! ��$�������! ��*�"�� ��� ���������> "���)�� [ 8 ].  
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���. 1. �������� "�"�����(� ������!'*�(�"! ����� ���$��"�����(� �������������$�  
��-221 � ��l-&���� 

 
��! ���#/���! ��������������%+ "��#$�#� (�������������(� "������� ����$#�% ���% �����-
�!�� ��"���������0��, ��"����(�! ��F�# �����/��> � �����/��> �����(�#����� " )��0' 
���"��/���! �������"�#���"�� &#�$)�����0�%+ (�#�� ��! (������)��. K�� �""��������� ��-
�������> "���)�� &����������� �������������$�� �����$�"���# ��"����(���, ��������#! 
�����(�#���> $ $�F���# �� ������������ +���� ��� (����&���%� ����$���� $ �������/�-
"$��# $��0)# �����)% "�������, "�(��"�� ����"��%� ����)���� ��������>"���! �����$�"��� 
" &���> �����������$� [ 9 ]. 
���0'������ ������������� "��#$�#� � �%/�"����� =���(�> 
��������� " �"���0�������� ���(����% Gaussian 03 ������� (�������(� &#�$)������ ����-
��"�� B3LYP � ����"� 6-31G++(d,p) [ 10 ], ���'*��, "�(��"�� [ 11 ], �������� �������0��� "�-
����H���� ��/��"�� � �%/�"�����0�%+ ������. �"� "��#$�#�% �%�� ���������������% � "�-
(��"�� ����)��# ������0H�> =���(�� �� ��+ �%����% �������� =���(���/�"$� �%(���%�. 

��
+/���	� ���+�'����� 

� ������ �""���#��"! ��$������"�%> "������������������0�%> �������������$ ��-221 
� ��l-&����, ���'*�> � $�/�"��� ����(���%+ (�#�� �����/�%� � �����/�%� �����(�#��%  
� #(�����������> )���. �������� "�"�����(� ������!'*�(�"! ����� "������� [ 12 ] ("�. ��". 1).  

�%��� ���������������(� &��(����� ���!�� �� &����������� $���/��> (�������������> 
"��#$�#�% � ��������� &���/�"$�> ������% �""���#��%+ ���)�""��. K�������� ����������-
��� "��#$�#�% =����������(� ����� �����������$� ��-221 � ��l-&���� ��� ����/�� � ��"#�-
"���� ������0��(� $��0)� �����)% "������� � ��������� "�"��!��� (��". 2) � "����F�*�� ���-
��/��� $���/�"��� ���% ("�. ��". 4). K�$�����, /�� ��� $���0'������ ������������� �����/-
�%+ "������%+ &��(������ �����������$� ����$#�% "��!��> $�"���% ��$��������% �$��� 
������ �����. K�� =��� � ����+ "�#/�!+ # �����/�%+ �����(�#�� � ������������ +���� ���!�% 
���$��/�"$� $�����"��#'� ��#( ��#(� �+(—NH3) � �–(Cl), � ���!�% �����/�%+ �����(�#�� 
������"������!'�"! �� "�"����� ����% #(������ � �+(=NH2) � �–(Cl). ����#�� �������0, /�� 
�����)� � ���!��+, ��$���������%+ �� �����/��> �����(�#��� � ����� +����, �������� �%��-
F��� � "��#$�#�� " �������/�"$�� $��0)�� ��-�� ���!��! ��"�����(� ("�. �����)#). 
 

!	
��� � �
�"��

��
 
	�������� � ������#�
��	���$ ��
����
	$ AH-221 

rN—H, Å rH—Cl, Å W��!� 
���#$�#�� 

3NH��  2NH��  
�$���

3NH��  
�$��� 

2NH��  
�+ 

(—NH3) 
�–(Cl) �+ 

(=NH2) 
�–(Cl) 

AH-221 ��������!,  
��� ������0��(� $��0)� 

1,640 1,164 1,374 1,702 +0,263 –0,228 +0,127 –0,525 

AH-221 ��������! 1,641 1,147 1,374 1,734 +0,284 –0,222 +0,091 –0,506 
AH-221+1H2O 1,123 1,152 1,790 1,726 +0,509 –0,534 +0,125 –0,497 
AH-221+2H2O 1,083 1,100 1,911 1,851 +0,532 –0,541 +0,273 –0,516 
AH-221+3H2O 1,063 1,102 1,987 1,846 +0,543 –0,543 +0,264 –0,513 
AH-221+4H2O 1,062 1,076 1,987 1,939 +0,536 –0,546 +0,183 –0,537 
AH-221+5H2O 1,047 1,043 2,129 2,274 +0,367 –0,599 +0,022 –0,538 
AH-221+6H2O 1,046 1,064 2,128 3,263 +0,324 –0,559 –0,037 –0,583 
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���. 2. ��������������%> &��(���� ��-221 (�l–) ��� ����/�� (	) � ��"#�"���� (�)  
������0��(� $��0)� �����)% "������� " #$������� ���!��� ����� 

 
� ����*0' ���(����% Gaussian ��""/����% ����$#�!��%� �������� ��������> "��#$�#�% 

�������������$� ��-221 � ��l-&���� (��". 3). Z��$������! ������"�0 �%"H�> ���!��> ����-
$#�!���> �������� (HOMO) [ 13, 14 ] ���$��/�"$� �����"�0' ��$��������� �� ����� +����  
# �����/��> �����(�#��%, � =��$������! ������"�0 ���H�> "�������> ����$#�!���> �������� 
(LUMO) [ 13, 14 ] ����� "��F�#' $��&�(#��)�', � �"�����> �$��� � �� &����������� ���� 
$������)�! s- � p-��������> ����� � ������ #(������ ������0��(� $��0)�.  

K�"$��0$# ����0�%� "�"���% &#�$)�����#'� � ����%+ ��"�����+, �������������% "��#$-
�#�% �������������$� ��-221 (H�l), "����F�*�� �����/��� $���/�"��� ��"��������!. K�"��-
�������0��� ���������� ����$#� ���% $ &��(����# �����������$� �������� ���/��� $ �����-
��������' ����� �����/��> �����(�#��%, ��� =��� ��� ����$#�% ��"��������! &�����#'� 
����#' (������#' �����/$# ����� � ���� �����/��! �����(�#���—���������� +��� �"����"!  
 

 
 

���. 3. ����$#�!��%� �������� � ��������> "��#$�#�� ��-221 (HCl) 
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���. 4. K�"���������0�� (������������%� ��������������%� "��#$�#�% &��(����� ��-221 (HCl) 
 

$����$���>. K��/�� "������ ��""��!��� ����—������� "�������"! �����$��%� ��! �"�+ ���-
�����, �+��!*�+ � "�"��� �����(�#��%, � "�"����!�� 1,05 Å (��". 4, 	—�). 

K�� ���"���� /��%��+ ����$#� ���% � "�"���# ����"+���� (������)�! ����� �����/��> 
�����(�#��%. ���!�# " ����%�� ��������!�� ����'����"! ��*������� ���� +����, ����$�  
� "��# �(� ����)����0��> (������)�� ���� ��"����(���"! ���0$� �$��� �����(�#��, � ��$F� 
�����#��"! (����������������! �����! ����. K�� =��� �� ���� #����/���! $���/�"��� ���% 
��� +���� �� �����/��> �����(�#��% ������*���"! $ �����/��>, � � "�"����, "����F�*�> 
H�"�0 ����$#� ���%, ���% +���� "�����!�"! ���$��/�"$� �����#������%�� �� �����/��(� 
����� ����� ("������ ��""��!��� N…Cl "�"����!�� 3,16 Å) ("�. ��". 4, �—
). ����+����� ����-
���0, /�� ��� ������������� "��#$�#�% �����������$� ��� �������/�"$�(� $��0)� �������> 
$�����% �� ����'����"! (��". 5). 

 

 
 

���. 5. ��������� ��������������%+ "��#$�#� ��-221 (��l) " H�"�0' ����$#���� ���%  
��� �����/��� �%���� ���������������(� &��(����� 
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���. 6. W���"���"�0 ��""��!��! ��F�# ������� 
Cl– � ���F�>H�� ������ �������� # �����/��> 
(	) � �����/��> (� ) �����(�#�� � ����������-
����%+ (������������%+ "��#$�#��+ ��������-
�����$� AH-221 � ��l-&���� �� /�"�� ����$#� 
                                      ���% 

 

 
 

���. 7. ���������������! "��#$�#�� ��-221  
� Phe	 " H�"�0' ����$#���� ���% 

 
N"�� ��""������0 =���')�' "�"���% �����������$� � ���)�""� ��"���������0��> (����-

��)�� " ��/$� �����! ��������! ��F_!����%+ ��""��!��> � ���!���, �� ���"��F�����"! "��-
�#'*��: ��""��!��! N…H � ����+ �����(�#���+ #���0H�'�"!, "�����!�"! "��������% � "�-
�����"��#'� ����� $���������> "�!�� [ 15 ]. �����/���� $���/�"��� ���% � "�"���� � ���0H�> 
"������ ���!�� �� �����)# � ���!��+ +���—�����(�#��� # �����/��(� ����� �����, �$�#F����-
(� �����0�%�� (�#����� � ������F����(� ���!��' �������/�"$�(� $��0)�. 
���� ��(�, $�$ 
����� �� ����"���"�� ��""��!��! ��F�# ������ +���� � ���F�>H�� ������ �������� �����-
(�#�� �� /�"�� ����$#� ���% (��". 6), ��""�)��)�! �����/��(� ����� � "��#$�#�� ���������-
��$� ����'����"! � ��� "�#/��, �"�� �� �� &����������� ���+����"! /��%�� � ����� ����$#� 
���%, � �����! ���� �����/��! �����(�#���—���� +���� �"����"! $����$���>. 

	�$�� �������, ��$����� �����/�� � "�"��!��� �����/�%+ � �����/�%+ �����(�#��  
� �������������$� ��-221 (��l), � ��$F� ���0 �������/�"$�(� $��0)� � "��#$�#�� "�������, 
/�� ����+����� #/��%���0 ��� ��""�������� ���������> "���)�� �����$�"���. 

����"��� [ 16 ], /�� �������� #"���������! ��+������ ��������>"���! �����$�"��� " &�-
��> �����������$� !��!��"! �$�#��0��> � �� "�+ ��� �$��/����0�� ����H����>. K�=���#  
� �����> ������ �%�� ��������� ������������� ��������>"���! ����> �� ��F��>H�+ �����-
$�"��� — &����������� " &��(������ �������������$� ��-221 � H�"�0' ����$#���� ���%. 
��! �""��������! �����> "��#$�#�% ����$#�% �����$�"���% ��"����(��� �����/�%� ������� 
����"����0�� ������������ � �������/�"$�(� $��0)� ��! �%!�����! �����F��"�� ����������! 
"�!��> $�$ �� �����-$����$"��0�%� (�#����, ��$ � ��$����# ����$��# &�����������. ����-
���0��> !��!��"! "��#$�#��, � $�����> �����(�#��� &����������� ������������� $ ���# +��-
�� �����/��(� �����, � �������/�"$�� ����$��% �����$�"���% � �����������$� ���������% 
��#( $ ��#(# (��". 7). ���������� ����$#�% &����������� ���$��/�"$� �� ���"�� ��������!  
� "��#$�#�# �������������$�: ��""��!��! +���—����, +���—$�"����� ����$#� (�������> ��-
�% ���$��/�"$� �� ���!'�"!. 

Z���(�' "���)�� &����������� ���$��"����%� �������������$�� ��-221 (��l) ��+�-
���� $�$ �����"�0 ��F�# "#���> =���(�> ��������������%+ "��#$�#� ��-221+3�2� � Phe	 + 
+ 3�2� � =���(��> ���������������> "��#$�#�% ��-221 + Phe	 + 6�2� " #/���� ����"/��� ����-
�%+ �����) =���(�� � $�F/���0. �%�(�%H � =���(�� ��� "���)�� "�"����!�� 
E = 149 	 
	 18 $�F/���0. 
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����"���	� 

	�$�� �������, ��$�����, /�� �%��� ���������������(� &��(����� ��! $���0'�����(� ��-
����������! �������������$� ��-221 �������!�� &����������� $���/��> (�������������> 
"��#$�#�% — ����/�� �������/�"$�(� $��0)� � "��#$�#�� "������� ���!�� �� ���F�>H#' 
(�����/�#') �����(�#��#, � �� ����! $�$ ��! �����/��> �����(�#��% "��#$�#��%� +���$����-
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