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� ������������� ������!���� "#������ �����$ �����%$�#& ��$����"���$�' " �
 
����$�� (�) 18 +���"�(���(�", �������( � �-�$ ��(��!�/�& �����������& ���(�����'. 

"��$�"�-&��������' �����$ ����-"�(��� � �����7-�"����� ��-��� 6-311G(3df ,3pd ). 
������$���#� (���#� ���"��"����7 � =���������$��7�#�� -������)�� �����%$�#& ��-
$����"���$�' �����/���). >#�� ���+����, �$� �����$# " ������!���� ? -����$��7�� 
-�"#@�%$, " ���(��� �� 87 %, ��$�����7�+% �����%$�+% ��$����"���$7 C+�(����-
$��7�#& ��������' " �����$� 575—4000 ��–1. >ó�7@�) ���$7 =$��� -�"#@���) ���&�-
(�$�) �� "����$�#� ��������) � ���7@��� �����$+(��� (�")-� C—H � C=O). � ��+��� 
�����7-�"���) MP2 ��$�(� +��$� =���$����#& ������)F�' "������� =$��� -�"#@���) 
+���7@��$�) (� 22 % � �$���"�$�) ����� ��"�������' �� "��' �����$� ����$��.  
 
� � � � ! � % !  � � � � �: ������������ ���(�����), �
 ����$�#, �����%$�#� ��$����"-
���$�, �"��$�"�-&��������� �����$#. 
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&
��
 

� ���$�)/�� "���) �"��$�"�-&��������� �����$# @����� �������$�����# ��� �F���� ��--
����#& �"�'�$" �����+�. ��������, �$� "�� �����"#� "#�������) ��-��+%$�) �� �(����$���-
���' ��(���, ��$��+% ��!�� ��-"�$7 �"��$�"�-�����������'. �# -(��7 ��-��$��7�� +��$���-
�)�� =$�$ $�����, $�� ���, �� ��@��+ �����%, �� ����� $���� �$��!��$ ��(��7, �� ����"� ��-
$���' �$�"�$�) -�(���. 

��������, �$� " ��(��� ��������$�) �+/��$"�"���� $����� �������!���) )(�� " ���-
�$����$"� (����$�"#& ����(���$, ���(� ������������ ���# �+����"����� )(����-)(������ �$-
$����"���) " $�����$� ���������+%$�) $��!� ������������� ������ ���$)!���) )(�� � ���--
��-�����+� �$��F�$��7���+ -��)(+ (�����+). 
"��$�"��$7 +��$#"��$�) $��, �$� ���$���$7 � -�-
�)(� " ������ -�(��$�) �"�(��$�� "����"�' C+��F�� �=, �$"���%/�' +��"����% I��(������  
� �����$���� 

= = == =)
ˆ ˆH T V V� � �  

� -�(��� � ���$�)��)& =���$����" " ���� ����("�!�#& ����!�$��7�� -��)!���#& �+����"���& 
F��$��". 

����"�� ��"���$"� ��� �$$����"���) )(�� (�+� �$ (�+�� � ��� ���$)!���) � �$��F�$��7��-
�+ -��)(+ �$"����$ ��"���$"+ 

= ))( ( ) ) 0,E Q V
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���"���� Q ���-������ ��"��+����$7 ����(���$ )(��. �-"��$�� [ 1 ], �$� ���# =���$���-)(��-
���� ���$)!���) ��� ��- ����#"�%$�) ����-"�(�#��  
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�/�$�) �����+� C+��F�� 
= ))( ) ( ) ( )W Q E Q V Q� �  

��� "����F�� �$����$��7�#& �������!���' )(�� (����(���$ Q). ���)) Q " �����$���$� ����-
�+��, ��!�� ��'$� &����$����$��� ��$��F���7��' )�# W(Q), �$� � �����7-+�$�) " (��7��'-
@�� (�) ��@���) -�(��� � ��������)& )(��. ������� ��/�� =���$�����-)(����� +��"����� "�-
��/� �� ������$��"��$�), � ��@�%$�), C��$������, ("� ��-�"����#& -�(���: � ���$�)��)& =���-
$����" � ���$�)��)& )(��. �$"���%/�' $����+ ��(&�(+ �����7$����� ����$, ���"�(��, "�(: 
 =) = == =) )

ˆ ˆ ˆ( ) ( ) ( ,0) ( ) ( )H T r V r V r T Q W Q� � � � �  (1) 
� ��� ���7-) ������$��"�$7 ��� ������!����� "#��!���� (�) $������ �����7$������ 

=) = == =) )
ˆ ˆ ˆ( , ) ( ) ( ) ( , ) ( ).H r Q T r V r V r Q T Q� � � �  

W(��7 � " (1) ���"��# r � Q �$���)$�) � =���$����#� � )(���#� ����(���$��; W(Q) — )(����� 
��$��F���7��� ���������. 

Y���, �$� " $���� ��+��� ��-����#� "#����)��#� �� ����"���� (1) &����$����$��� ����-
�+�# � ����%(���#� ��"��(�$7 �� �+(+$ � ����$�����+% F�����$7 ���$"�$�$"+%/��� ������$-
�� ����(��)�$ $�, �$� �$����7 $����� ����"��(���) �� �$��7 "�����. 

���@� �-"��$��, �$� ���������� �������� � =���������$�� ���+���$�) ��� ����(������ 
�����$��� �����+�.  

��) ����(�����) ���$�$ ��������' ����&�(��� "#�������� "$��#& ����-"�(�#& �2W/�Q2, 
��$��#� "#����)%$�) �������� � $���' !� �$����$��7��' �����@���$7%, �$� � W(Q). 
�� 
���"���, (�) ����$�������� �����7-�"���) ��-+�7$�$�" �����$�" ���$�$ ��������' ����&�(��� 
���7@�) �$����$��7��) $�����$7 "#�������), ��� (�) �����$�������& ������$��" �����+�#. 
Q�� �(��' � $�' !� "������� �$����$��7��' �����@���$� "#�������' (���)(�� 1—2 %) ����-
�%$��) �����@���$7 "#�������) (��� �")-�' ���$�"�)�$ 10–2—3 �10–2 Å, �$� ��#��� ���$��$�) 
(��+�$��#�, � � ���@��� ���7@�' �����@���$� (���)(�� �40 ��–1) "#�������) ���$�$# " ��-
���$� 1500—2000 ��–1.  

T��� ��#$ �"��$�"#& �����$�" ���$�$ ��������' (��$�$���� "����, $� (���#� � "#�����-
��)& $���& "�!�#& &����$����$�� ��� �����%$�#� ��$����"���$� ����� �����/���) " �
�  
" ��$���$+�� ����$������ �$�+$�$"+%$. ��$����� ���(�������' �$�$7� ���-"�� " ����'-$� �$�-
���� -������$7 =$�$ ������. W���$�� �/�, �$� ��� "#�������� ��$����"���$�' ����� �����-
/���) � ���$"�$�$"+%/�& ��$����#& =�����$�" (����7�#& ����&�(�" ���(�"���� $�' !� ��-
��' �"��$�"�-�����������' ��(��� $���+�$ -����# $������ �����$��� (����7���� �����$� 
�����+�# 

,i k k
i k

z� � �� �� r R  

�(� zk — -��)(# )(��; ri � Rk — ��(�+�-"��$��# =���$����" � )(��, �����$���� 
3

= .i k k
i k

d r z� � � �� ��� r R  

	��(� " �����$� �����+�� W(Q) ���+���  
= )( ) ( ) ( ),Q Q Q� �� � � �  

�$� � ���"�(�$ � ��#����+ ���"��+ "#�������) ��$������� =�����$� � ����/7% (�CC����-
F���"���) ������� (����7���� �����$� �����+�# �� ������7�#� ����(���$��. 

����) �-+������$7 "������ $�����$� "#�������) ��$����"���$�' C+�(����$��7�#& ����� 
�����/���) "� ������ �")-��� � ��(��$�$��� ��C����F�� �� =���������$��7�#& ��$����"��-
�$)& ����� ��(�"�(+��7�#& ���(�����'. ����$�) ��@7 �����7@�� �������$"� =���������-
$��7�#& ����$��", " ��$��#& ��� ��-��� (�"����� � ���������' $�����$7% � ��-��@����� 
-������$����"�� ����$� ���$��� "�/��$"� " ��-�"�' C�-�. 

	�����$7 "#�������) ����-"�(�#& �$ (����7���� �����$� �����+�# F������ -�"���$ �$ 
$�����$� ��@���) -�(��� � ������(������ =���$�����' ���$���$� �����+�# � �� �-������)& 
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��� ������$��7��' (�C����F�� ���$��#. ��!�� ���-�$7 ��=$��+, �$� �������� "#�������#& 
-������' ���+!(���#& "������ � =���������$�� )"�)�$�) ��(���$����, +��-#"�%/�� �� $��-
���$7 ��@���) �$��(��$��' �"��$�"�-&��������' -�(���.  

�
��&� ����
&
��' �����
��� 

���� �#�� "#������# ��$����"���$� C+�(����$��7�#& ����� �����/���) �)(� ������-
�����& ���(�����', ��(��!�/�& �$��# (H, C, N, O) ���"��� �����(� $����F# ���(����"�, (�) 
��$��#& ������7 [ 2 ] "#���������$"���#� =���������$��7�#� �
 ����$�# ��������' �����+� 
" ��-�"�' C�-�: ����$���7��� ������(������ ��$������' ���$���$� ��� �-"��$��� (�"����� 
��-� " �%"�$�, $������$+�� � (���� ��$�������� �+$�. ^$� ��-"��)�� ��'$� -������) �����%$-
�#& ���F��$��F�', $.�. ����� ���$�F " �(���F� ��`���. 

�#�������� �����%$�#& ��$����"���$�' C+�(����$��7�#& ����� �����/���) ����-"�-
(��� � �����7-�"����� ��������# GAMESS [ 3 ] " ab initio ������!���� " ��-��� 6-311G(3df, 
3pd) " ("+& ��(�C���F�)&: ��$�(�� ? ��- +��$� =���$����#& ������)F�', � $��!� � �����-
������ MP2 ��$�(� ($����) "�-�+/���' "$����� ���)(�� �������—Q�����), ��-"��)%/�� 
����-"��$� ���$���#' +��$ =���$����#& ������)F�'. 

Q�� �����7-�"���� ���$��# �(���F �V�^ �����%$��) ��$����"���$7 �����/���) �(���� 
���) "�/��$"� ��� ����&�(� �- ����"���� " i-� "�-�+!(����� ���$�)��� ����(��)�$�) "#��!�-
���� [ 4 ] 
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�(� h — ���$�)���) Q�����; c — ������$7 �"�$�; NA — ����� �"���(��; �i — ���$�$� ����&�(�; 
�0i — ��$����#' =�����$ (����7���� �����$� �����+�# (�) ���$"�$�$"+%/��� ����&�(�. W��-
����) ���$�$ ����&�(�" "#��!��� " ��–1, � (����7�#' �����$ �����+�# " ����)&. � +��$�� 
$���, �$� 1 D ��"�� ����-"�(���% 10–18 �(���F -��)(� �V�� �� ���$���$�, D2 ��"��  
10–36 =�� ���3. � =$�� ��+���  

3
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3
i

i i
NI
hc

�� � �� � �  

�(� 0i��  — ��$����#' =�����$ (����7���� �����$� �����+�# �-������#' " D. 	���� ����-��, 
��-������$7 Ii ��"�� ��/���7. �� ����$��� ���$� �����7-+�$�) �(���F� �-������) �����%$�#& 
��$����"���$�' ��/���7, ��"��) 105 ��/���7, $�� ��� ��� �� �����7-�"���� ��$����"���$� ��-
��� ���-�� � �(���F�. 

�����7�#� -������) ������$��" ��$��F���7��' C+��F�� ("$��#� ����-"�(�#� �$ ��$��-
F���7��' =������ �����+�# �� (����$�"#� ����(���$�� �$���") � =���$����$������' C+��-
F�� (���"#� ����-"�(�#� �$ (����7���� �����$� �����+�# �� (����$�"#� ����(���$�� �$�-
��") ��&�(��� � ����/7% �"��$�"�-&��������& "#�������', $�� ��� -�(��� � ��������)& ��-
���+�# " ��������� GAMESS ��@��$�) " (����$�"#& ����(���$�&. ����� ����-"�(��� �����-
��-�"���� [ 5 ] ������$��" ��$��F���7��' � =���$����$������' C+��F�' �����+�# � ��$��$-
"���#� ������$��7�#� ����(���$��.  

Q���&�( � ��$��$"���#� ����(���$�� ��-"��)� +�+�@�$7 �������� "#���������� � =����-
�����$��7���� ����$��" � ����/7% ���@$�����"���) ������$��" ��$��F���7��' C+��F�� f ij  
� �����7-�"����� ���$��@���) f ij = 0

ijf �si �sj, �(� 0
ijf  — �����7��� -������� ��=CC�F���$� ��-

$��F���7��' C+��F��; si — -������� ���@$����+%/��� ���!�$��) (�) i-' ��$��$"����' ����-
��$��7��' ����(���$#. Q�� �����7-�"���� MP2 ��$�(� =���$����#& ������)F�' ����%(��� 
&���@+% �����������$7 ���@$����+%/�& ���!�$���' " �)(+ ���(�����'. ���(��� -������� 
���@$����+%/�& ���!�$���' ���$�"�)�� 0,975 ��� ���(���"�(��$����� �$�������� 0,02. 

�#�������) �� =$�� =$��� ����-"�(����7 � ����/7% ��������� �������� [ 6 ], " ��$���� 
" �����$"� ������$��7�#& ����(���$ �����7-�"��� ��$��$"���#� ������$��7�#� ����(���$#: 
�-������) (��� "����$�#& �")-�', �-������) "����$�#& +���", �-������) +���" "#&�(� �")-�' 
�- �������$� ("+& (�+��& �")-�' � �-������) +���" ��!(+ ("+�) �������$)�� " �����+��.  
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�����$ (�"�(��� (� ���$�����) =���������$��7���� � �����$���� ����$��" " -�(����� ����-
$���7��� (����-���. S�������� ��$������"���� "#��������' � =���������$��7��' -�"������$� 
��$������' ���$���$� �$ "����"��� ����� ��-"����� �����$�"�$7 "#�������#� � =���������-
$��7�#� �����%$�#� ��$����"���$� ��� �$(��7�#& ����� �����/���), $�� � ��+�� ����� (�) 
��-����#& ��$��"���" "����"#& �����. �����(�"���� C��� ��������' � ����%(���� �����F�-
���#& �-����!���' C��� ��������' ��-"����� �")-�$7 -������) ��$����"���$�' �$(��7�#& 
����� � (�C����F�)�� ����(�����#& �$�+�$+��#& ��+�����"�� �����+�#. 

	�	�( 	�������� ���
��������
� )��&	�
��	*��� ���� ��"�+
��' 

� ���$"�$�$"�� � ��������' �&���' " ������������� ������!���� "#������ �����$ ����-
�%$�#& ��$����"���$�' " �
 ����$�� (�) 18 +���"�(���(�", �������(- � �-�$��(��!�/�& ��-
���������& ���(�����'. ��) ��!(�' �- �����+� ����-"�(��� �����$�"����� "#�������#&  
� =���������$��7�#& �����%$�#& ��$����"���$�' C+�(����$��7�#& ����� �����/���) (�) 
"��& ��-��@���#& ����� �����/���). T��� �)( ����� �����/���) ���"����7, ��������, (�) 
"����$�#& ��������' CH �")-�', ����-+) ��/�' ���$+� �����/���), $� $��(� ����(��)�� �+�-
����+% �����%$�+% ��$����"���$7 �����/���). 
���� $���, ����-"�(��� �����- �+�����#& 
�����%$�#& ��$����"���$�' �����/���) " �)(� ����$���7�#& (����-���".  

� $���. 1 ���"�(��# �����$�#� � =���������$��7�#� �����%$�#� ��$����"���$� �����-
/���) " $��& ����$���7�#& (����-���&: "��7 =���������$��7�#' (����-�� " �����$� 575— 
 

	 � � � � F �  1  

�����	��� � !��
������	�����* �����"	��� ��	��������	� 
����#���� � ��/���7  
� ��$������ �
��	������ ���
�$���� 

��) ����$���7��) ���"�),  
575—4000 ��–1 

�����$7 �$����$��"  
���7F�" 

�����$7 "����$�#&  
��������' �� �")-�' 

�����+�� 
�����$  
MP2 

�����$  
HF 

^����- 
�����$ 

�����$ 
MP2 

�����$ 
HF 

^����- 
�����$ 

�����$  
MP2 

�����$  
HF 

^����-
�����$ 

��������$���     75 126   67 (63)   71   92 59 1,9 4,4 2,8 
�F�$���$���      29   56   31 (24)   26   29 21 (20) 3,6   12 4,3 
	��	->+$��-��$�- 

��"#' =C�� 
  597 865 494 (474) 331 397 234 266 469 240 

^$���F�$�$   952 1296 750 (732) 869 1122 651   82 174 81 
������F�$�$ 1267 1644 954 (927) 1250 1605 910   17   39 18 
^$��������$ 1075 1553 821 (802) 1000 1400 724   75 153 77 
��$����   291 393 227 (223) 144 186 110 107 161 96 
^$����   356 498 283 (274) 177 214 145 (144) 143 240 117 
2-Q�������   410 589 330 (312) 229 270 177 (175) 153 284 127 
����$�� ��$��   336 503 290 (283) 299 406 248 (248)   37   97 35 
��$��=$�� ��$��   388 582 333 (325) 294 388 240   94 194 86 
^$���� ����(   147 223 139 (132)   85 128 68 (68)   62   96 65 
Q������� ����(   212 328 193 (181) 115 157 89   97 171 93 
>��-��   172 244 163 (149) 119 146 96 (95)   53   98 55 
	��+��   216 324 202 (189) 118 143 94   98 181 95 
1,4-����$�����-��   268 411 245 (232) 116 132 88 (88) 152 279 144 
^$�����-��   275 426 250 (240) 133 160 93 141 267 146 
������( ���#   158 375 153 (150) 158 375 150 — — — 

 
 

 

* Q��"�(��� ��$����"���$7 "��&, " $�� ����� C+�(����$��7�#&, ����$���#& � ���$�"�#&, ����� �����-
/���). � ������& ���"�(��� ��$����"���$7 $��7�� C+�(����$��7�#& ����� �����/���).  
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���. 1. ^���������$��7�#' � "#�������#' " MP2 ���-
���!���� ����$� �����/���) " �����$� �$����$�� ���7- 
         F�" (�) �����+� �+$��� (�) � "�����F�$�$� (�) 

 
4000 ��–1, �����$7 "����$�#& ��������' CH �")-�', 
� �����$7 �$����$�� ���7F�". Q�( �����$7% �$��-
��$�� ���7F�" �������$�) �����$7, ��(��!�/�) 
C+�(����$��7�#� �����# �����/���) "��& (�C��-
��F����#&, "����$�#& �����$�#& � ���F�"#& �")-
-�', ����� XH.  

������$���#� ��$����"���$� ��(��!�$ ("� "�-
�����#: ������$ MP2� — �����$ � MP2 ��$�(�� 
���$������ +��$� =���$����#& ������)F�' � ����-
��$ ?� — �����$ ��- +��$� =���$����#& ������)-
F�'. 

���"����� "#���������� � =���������$��7��-
�� ����$��" ��-"����� "#)"�$7 ����$���#�  
� ���$�"�#� �����# �����/���), $�� ��� ��� �$-
�+$�$"�"��� " �����$��� ����$��, � �F���$7 �& ��-
���%$�#� ��$����"���$�. ����$���#� � ���$�"�#� 
�����# �����/���) "#(��)���7 " �����$)&, �� ��-
(��!�/�& C+�(����$��7�#& ����� �����/���), � 
$��!� " �����$� �$����$��" ���7F�", ���� ��� �#�� 
��-��!���. Q�=$��+ " $���. 1 " ���C� �^������-
���$� ���"�()$�) ("� "������#. �(�� �- ��& ��(��!�$ =���������$��7�+% ��$����"���$7 "��& 
����� �����/���), "��%��) ����$���#� � ���$�"�#� �����# �����/���). �$���) "�������, 
���"�(����) " ������&, ��(��!�$ ��$����"���$7 $��7�� C+�(����$��7�#& ����� �����/���).  

����( ����$���#& � ���$�"�#& ����� �����/���) " ��/�� =���������$��7��� �����/���� 
�������$�) �$ 2,1 % (�) ��$�����, (� 21,9 % (�) �F�$���$���� ��� ���(��� -������� 5,2 %. 
����$�� �-������) "������# =$��� "���(� " -�"������$� �$ �$�+�$+�# �����+�# &���@� 
��������+�$ � ����� �(������' ��������' �F����' [ 7—10 ] � ����/7% "#�������) ��$����"-
���$�' ����$���#& � ���$�"�#& ��������'. 

���"����� "#�������#& � =���������$��7�#& -������' ����-#"��$, �$� �����$ ���$���-
$������ -�"#@��$ �����%$�#� ��$����"���$� C+�(����$��7�#& ����� �����/���). � ���-
���!���� ? ������$����) ��$����"���$7 "��& ����� �����/���) " ���(��� �� 86,6 % ���7@� 
=���������$��7��' ��$����"���$�.  

���(+�$ �$��$�$7, �$� �$����$��7��) "������� -�"#@���) ������$����' ��$����"���$� 
C+�(����$��7�#& ����� �� �$��@���% � =���������$��7��' ��$����"���$� �+/��$"���� -�-
"���$ �$ �$�����) �����+�#.  

	��, ���7@� "���� =$� -�"#@���� (�) �����$������& +���"�(���(�". Q�� �����$� ��� ��-
�$�"�)�$ 15 % " MP2 ������!���� � 73 % " ? ������!����. Q�� ��)"����� " �����+�� �(-
���� �$��� �������(� =$� �@���� (%) ���$�$ " �)(+ �����+�: ����(# (14 — MP2 � 75 — ?), 
��$��# (19 — MP2 � 78 — ?), ����$#� =C��# (26 — MP2 � 83 — ?). ��) ����$�" =$� "���-
���# �/� "#@� (31 — MP2 � 82 — ?). Q�� ��)"����� " �����+�� ("+& �$���" �������(� 
���$�$ "������� -�"#@���) "#��������' ��$����"���$� C+�(����$��7�#& ��������'. ��) 
���!�#& =C���" =$� -�"#@���� (34 — MP2 � 83 — ?). 

��) ��$����" "������� =$��� -�"#@���) ���7@�, ��� (�) �������(��(��!�/�& �����+� 
(21 — MP2 � 117 — ?).  

� $� !� "���) (�) �����+�# (�����(� ���# � �������� ���!��' �$�+�$+��' =���$�����' 
�������� =$� -�"#@���� ��"����� (5 % — MP2), �$�, "�-��!��, �")-��� � ����' �����$+(�' 
��������' �$���" �����+��. 
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	 � � � � F �  2  
�����	��� � MP2 
�����%���� � !��
������	����� �����"	��� ��	��������	�  

�����	����	����� &�������	����� 
���� 
����#���� � ��/���7 

�����+��  CH OH CC C=C C—O C=O CN HCH CCH CCC CCO HCO COC COH

����. 1,9  0,96    1,7 5,2 1,8      ��������$��� 
^���. 2,8  1,2    0,58 5,1 1,6      
����. 3,6  0,95    0,01 22 2,7      �F�$���$��� 
^���. 4,3  0,82    0,09 17 2,1      
����. 266  17  4,7   26 8,1      	��	->+$��-��$�- 

��"#' =C�� ^���. 240  13  4,0   16 5      
����. 82  6   198  38 8,5    12  ^$���F�$�$ 
^���. 81  7,5   170  27 3,6    13  
����. 17   73 100 229  65 55      ������F�$�$ 
^���. 18   63 102 179  51 57      
����. 75  2 15  160  16 118  4,6  7,9  ^$��������$ 
^���. 77  3,8 16  145  18 115  3,9  8,4  
����. 107 40            110��$���� 
^���. 96 17            83 
����. 143 36   20    0,31     57 ^$���� 
^���. 117 13   10    1,2     21 
����. 153 28 4,1     15      24 2-Q������� 
^���. 127 10 5     11      25 
����. 37  2,1   106  119 8,7  61    ����$�� ��$�� 
^���. 35  1,3   107  82 5,8  50    
����. 94     92     7,3    ��$��=$�� ��$�� 
^���. 86     94     3,8    
����. 62  11     1,5    5,3   ^$���� ����( 
^���. 65  9,7     0,9    3,2   
����. 97    10       6,4   Q������� ����( 
^���. 93    10       5,9   
����. 53  8,2      15      >��-�� 
^���. 55  6,2      11      
����. 98  5,6     0,93 12 0,13     	��+�� 
^���. 95  7,1     2,5 8 0,27     
����. 152  0,11      6,7      1,4-����$�����-�� 
^���. 144  0,05      6      
����. 141  3,8     5,7 18 3,3     ^$�����-�� 
^���. 146  3,8     9 24 1,3     

 
�� ���+��� 1 ���"�(��# =���������$��7�#� � "#�������#� " MP2 ������!���� ����$�# 

�����/���) (�) �����+� �+$��� (�) � "�����F�$�$� (�). ^$� ����$�# ����-#"�%$ ��-��F+ =��-
�������$��7���� � "#���������� ����$��" ��� ����+�@�� (�+$��) � ���&+(@�� ("�����F�$�$) 
�������� "#�������#& ��$����"���$�' " �����$� �$����$�� ���7F�". 

�����- ���+����#& (���#& ����-#"��$, �$� �����$� " ? ������!���� ��- +��$� =���-
$����#& ������)F�' " ������7@�' �$����� -�"#@�%$�) �����%$�#� ��$����"���$� $�& ����-
����', (�) ��$��#& ����$�) -����$��7��� �-������� (��� "����$�#& �")-�', ��������, "�-
���$�#& ��������' �")-�' CH, OH � C=O. ��) (�C����F����#& � �����$�#& ��������' "#-
��������) �����%$��) ��$����"���$7 -�"#@��$�) �� ���7@+% "������+, $�� ��� (�) =$�& ��-
������' ���� �-���)%$�) (���# "����$�#& �")-�'. 

Q�� �����$� " MP2 ������!���� � ���$���#� +��$�� =���$����#& ������)F�' �����&�-
(�$ +�+�@���� �������) "#�������#& � =���������$��7�#& "������ �� ���"����% � �����$�� 
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" ? ������!����. Q�� =$�� �����# �����/���), ���$"�$�$"+%/�� ��������)� �$���" H � C, 
�+�@� ����(�%$�) " �����$�, ��� �$���" N � O � ����� ���!��' =���$�����' ��������'.  

� $���. 2 ���"�(��# �����$�#� " MP2 ������!���� � =���������$��7�#� �����%$�#� ��-
$����"���$� &����$����$���#& C+�(����$��7�#& ����� �����/���) " �����$� 575—4000 ��–1.  
� �����- "��%���� �����# �����/���), ���$"�$�$"+%/�� -����$��7�#� �-������)� �(��$��-
�#& =�����$�", ��������, �����# �����/���) ���$"�$�$"+%/�� �-������)� $��7�� +���" CCH. 

Q��+������ �������� ��$����"���$�' ��� �����$� " MP2 ������!���� ��$����"���$�' 
�+/��$"���� -�"���$ �$ �����(# �$���", +���$"+%/�& " ���������. 

�+�@� "���� " �����$� ����(�%$�) ��$����"���$� "����$�#& ��������' �")-�' CH. W(��7 
��$ ���$���$�������� -�"#@���) ��$����"���$�' ��������'. ������ "����, (�) =$��� $��� ��-
������' �����$ " MP2 ������!���� ���"�(�$ � &���@��+ �������% "#�������#& � =������-
���$��7�#& ��$����"���$�' ����� ��� ������������� ������!����. Q�=$��+ (��7��'@�� 
+�+�@���) "�-��!�# ��@7 -� ���$ ����&�(� � ���������������+ ������!���% — +��$+ "$��#& 
����-"�(�#& �$ (����7���� �����$� �����+�#, ?���� ��-������ "����$�#& ��������' �")-�' 
CH � ����$����� (�C����F����#& ��������' HCH � (�+��& =CC��$�" "#�@��� ���)(��. 

����������) ���$��� ����%(��$�) � (�) ��$����"���$� "����$�#& ��������' �")-�' CC, 
C=O, C—O � C=O. 

� $� !� "���) (�) "����$�#& ��������' �")-� OH �����$ (��$ ���$���$������� ���7��� -�-
"#@���� ��$����"���$�' ��������'. 
���� $���, ���&� ����(�%$�) " �����$� �������$����"-
�#� �����# �����/���) �")-� CN. 

����/��$ �� ���) "������� $� ���$�)$��7�$"�, �$� ����&�( � MP2 ������!���% ���7@� 
���-#"��$�) �� �$����� �������) � =���������$�� ��$����"���$�' (�C����F����#& ����� ��-
���/���), ��� ��$����"���$�' "����$�#& ��������'. ��-��!��, =$� �")-��� � $��, �$� (�C��-
��F����#� ��������) ��#��� -����$��7�� ���!��� �� C����. W���$��, �$� �---� ����' ��$��-
��"���$� ����� �����/���), �$"���%/�& (�C����F����#� ��������)�, �����@���$7, "����-
��) $����� �������� " "#�������� �+������' "������# �����/���), �� ���@��� "�����. 

����&� 

Q��+����#� ��-+�7$�$# ��-"��)%$ �(���$7 �)( ��/�& "#"�(�". 
1) �����$�#� ��$����"���$� ����� �����/���) " ����$�� C+�(����$��7�#& ��������' 

���7�� -�"��)$ �$ $�����$� "#�������) =���$�����' ���$���$� " �����+�� � �� �-������) ��� 
�-������� ��!�$���#& ����$�)��'. 

Q�� �����$� " ? ������!���� ��- +��$� =���$����#& ������)F�' ����%(��$�) +�$�'��-
"�� -�"#@����, " ���(��� �� 87 %, ��$����"���$� C+�(����$��7�#& ��������'. ��!� ���$��-
�#' +��$ =���$����#& ������)F�' (�����$ " MP2 ������!����) ��-"��)�$ +���7@�$7 =$� -�-
"#@���� " ���(��� " 4 ��-�, (� 22 %. 

2) �����$# " MP2 ������!���� -����$��7�� �+�@� "������-"�()$ =���������$��7�#� ��-
$����"���$� ����� �����/���). 	���� "#�������) ���+$ �#$7 �����7-�"��#, ��������, (�) 
�F���� ���F��$��F�� �����+� �� ��$����"���$� �+�������� �����/���) " �����$� "����$�#& 
��������' �")-�' CH, $�� ��� ��$����"���$7 " =$�' �����$� +�$�'��"� -�"#@��$�) �� 9 % ��� 
���(���"�(��$����� �$�������� 13 %. 
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