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������������� ����� ������������� ����!�"�� U, ������#���������� $���%�"�����& 
���"���'()�& ��*"��!���$*�'��+/ 8�����&, $�"��+& !���� ����!�"����"� $�$ �����-
������"� !���$*�'��+/ "�������9��$�/ /���$"����"�$, ������'�" �#�����"� ����/��-
!�"����;�9��$�� ����$�+ *���������' ���!���+/ ����������+/ ���������&. < �/ 
9���� �/��'" $�$ ���!��+, �"��9�()���' ���������! ���&�+/ ��'��& �=� � *������-
��! �$���"� !���$*�, "�$ � ���!��+ � �����9�+!� $��;��*��#�'!� ��!�/ 8"�/ ��'��& 
(E � Z ). 
 
� " # ! � � $ �  % " & � ': ����������+� ���������', E- � Z-���!��+, ����/��!�"����;�-
9��$�� ����$�+ *���������', !���$*�'��+� "�������9��$�� ����!�"�+, ���"���#��+, 
�$"�����+, !�"���$"���#����"+, ����"�;�$�#�'. 

 
����& �� �����+/ ���%��! /��!�"�-!���-���$"��!�"��9��$�& ����"�;�$�#�� ������ ��-

����9��$�/ ���������& ($���� �/ �������"����� �+������� �����!����) '��'�"�' *�"������-
��� �"�*$"*�+ *���������� �$���"� !���$*� ���!����. < �%)�! ��*9�� "�$�� ����9� ��A�("  
� ������9����! /��!�"����;�9��$�/ ����!�"���, ������ ����� ����$��� *���������' (RI), 
�%����()�/ ���%���A�& !����%���"����& ������������!��"�(. B���!*)��"��! 8"�/ ����-
!�"��� (��� �"�*"�"��� ������9�+/ ����+/) '��'�"�' ���!�����"� �/ �#��$� �� ���9���'! 
�����&A�/ ;���$�-/�!�9��$�/ ���&�"� ������9��$�/ ���������& [ 1 ] ��� � �������������! 
!���$*�'��+/ "�������9��$�/ ����!�"���. 

< ����������+/ ���������'/ ���!���� ���$���$� ����� ���!����, � ���*��"�"� 9��� �/ 
����"�;�$�#�' (*�"��������� �"�*$"*�+) �)� %���� *�����'�"�'. < �%)�! ��*9�� ��' "�$�/ 
���������& "��%*�"�' ��A���� ����*()��� "��� ����9: 

— �"��9�"� ����������+� ���������' (� "�! 9���� � $��"�+!� ��'�'!� �=�) � ���!���+� 
#�$��9��$�� �"�*$"*�+. < ����"�&A�/ ��*9�'/ (��' *������������) 8"� ���!���� � ��������-
�����! !���-���$"��!�"��� � /�!�9��$�& ������#��& [ 2 ] ��� $�8;;�#���"�� ������������'  
� ��"���;����& ���"�!� ���"����"���& ���;"����$����—�#�"���"��� [ 3 ]; 

— *�"�����"� ��������� ���&�+/ ��'��& �=� � ��$������+/ ;���!��"�/ !���$*�. 	�$�' 
����9� ����!� �$"*����� ��' �+�A�/ ����������+/ $��%����+/ $����" � ���"��� ������� 
("�����#������). D� ��A���� "�$�� �����������" ������������� /��!�"����;�9��$�/ ����!�"-
���, ��%� ���*9���� ���������+/, �%����()�/ %���� ���#�;�9��$�!� !���-���$"��!� [ 4 ]; 

— ��������"� $��;��*��#�( �-����"����!���� E ��� Z � �������������! "���$� !���-
���$"��!�"��9��$�/ �/��� /��!�"����;�9��$�/ ����+/ %�� ������9���', $�$ �"!�9��� �+A�, 
���$"���$���� G��.  
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— �� ���$�!� ��$�(9���'!� �"�����"�+� !���-���$"�+ 8��$"������� *���� �$��+��("�' 
��%� "�*��� ��"�����"��*�!+!� (�"�*$"*��+� ���!��+), ��%� ���$"�9��$� ����"�9�+!� (E-  
� Z-���!��+) [ 5, 6 ]; 

— � �����9�+/ �%���#�/ "�$�� ���!��+ 9��"� �%���*����("�' �������!����, ���� "���$� 
��� �� �%���*("�' � ���*��"�"� �"�������#�;�9��$�/ ���$#�&; 

— ���� � �%���#� ����*"�"�*(" ��� �����!��� $�$ �"�*$"*��+�, "�$ � E/Z-���!��+ ��$�-
"���& ��*��+, "� ��' �/ �������9��& ����"�;�$�#�� ���"�"�9�� �����$�����' ���������"���-
���"� �/ /��!�"����;�9��$��� 8�(�������' [ 7 ] (�� $��"���( �����A�—������). D��� �� �%-
���*���� "���$� ���	 �����!��� ��������, "� ��A���� ����9� *�����'�"�', "�$ $�$ "��%*�" 
������9���' �%���("�+/ ����!�"��� *���������'. 

���"�')�' �"�"�' ����')��� ����"�;�$�#�� ���!���� ����������+/ ���������&, � �!��-
�� *�"��������( ��������' ���&�+/ ��'��& �=� � *��������! �$���"� !���$*� � �/ $��;��*-
��#�� E ��� Z � ���*��"�"� ��"�����"�#�� �/ !���$*�'��+/ "�������9��$�/ ����!�"���. ���-
�!�"���+ "���$� ����"�&A�� ����������+� ���������', �������)�� 1,2-����!�)���+� ���&-
�+� ��'�� �=�, �� 9���� "�$�/ ��'��& !���" %+"� %���A� ����& (����+). B�� ����9�� � �"�*$-
"*�� !���$*�+ N $��"�+/ ��'��& �=� 9���� E/Z-���!���� � ��*9�� ����!!�"��9�+/ �"�*$"*� 
������"��" �� 2N, � ��!!�"��9�+/ — �� 3 (N = 2), 6 (N = 3), 10 (N = 4), 20 (N = 5) � ". �. 

����*�" �"!�"�"�, 9"� �� �%L�$"���+! ���9���! (���'��� ���%�����"�& �"�*$"*�+, �A�-
%�9��� �"������� ���!����, �����"*����"� �������"�� �������*����+/ ��)��"�, � ".�.) /��!�-
"����;�9��$�� ����!�"�+ *���������' ���!���� �� ������ ���"��"�"�*(" ����9���!, ������-
!+! �� ���9���'! �/ ;���$�-/�!�9��$�/ ���&�"�, 9"� *����9����" ��������������"� ���*-
9��!+/ ���*��"�"��. M"�" ;�$" $������� ���+A��" ��������"� ���*��"�"��, ���*9��!+/ � ��-
�����������! !���$*�'��+/ "�������9��$�/ ����!�"���, ���$���$* ��' ��/ ���������9���"� 
�+9������& ������"�( ��$�(9���. 

�����
�� �

�� � ������ �������
�� 

H��9���' ����/��!�"����;�9��$�/ ����$��� *���������' 15 ���!���+/ �-���"���#���� 
�� �����'���& ;��� (�$�����) ���!�"�����+ �� ��%�" [ 8—10 ], 23 ���!���+/ �-�$"������� �� 
8"�& �� ;��� — �� ��%�"+ [ 11 ]. ��"�9��$�! ����$��� *���������' ���/ ��"����+/ �������-
��&, �$�(9�' !�"����+� 8;��+ ��$��- � ��$��$��%����+/ $����" �� �"�����"�+/ �����'��+/ 
������!�"������$�����+/ ���������+/ ;���/, ��*���� %��� [ 12 ] � !����� ����+/ ��"���. 
��' ���9�"� ����!�"�� U ������������ ����"�&A*( ������!!* (QBasic). 

�"�"��"�9��$*( �%��%�"$* ����+/ ��������� � �������������! ������!!���� �%����9�-
��' Origin (������ 4.1 � 8.1). 

�(��)��
�� 	��������� 

<����&A�& ���%�����"�( ��;��!�#������� �%����9���' $�$ � ������9��$�& /�!�� 
(���&�"�� ���������&), "�$ � � /��!�"����;�� (����$�+ *���������', RI) '��'�"�' �����!��-
���"� �������' ��9���+��()� ����+/ %�� ������9��& ��;��!�#��. B��!���"����� $ ���%��-
!� /��!�"����;�9��$�& ����"�;�$�#�� 8"� ����9��", 9"� � �/ �����9�+/ ��*���/ ������9�+� 
���9���' RI �����"�+ "���$� ��' �"�����+/ ���!���� (�%+9�� 9�)� ����� �%���*�����!+/). 
�"�(�� ����*�" ���!���+& ���/�� $ ��A���( ����9�: ����������"� �����"�+� ���9���' RI  
� #���( �#��$� 8"�/ ����!�"��� ��' �)� �� �/���$"���������+/ ���!����. 

�������"� ����9� ����"�;�$�#�� ���!����, �"��9�()�/�' ���������! ���&�+/ ��'��& 
�=� � *��������! �$���"� !���$*� �/��� �/ $��;��*��#��& E ��� Z, ���'��'�"�' � "�!, 9"�  
� �"����"����� ��!����9������+/ ��%�"�/, ����')���+/ ����/��!�"����;�9��$�!* �������-
��( ���!���+/ ��$���� ��� ������ [ 8—11 ], �����9�' � ���������"������"'/ �/ 8�(�������' 
�%�*���("�' "���$� �� ;���!�������9��$�! *�����. �9�"+��' ���9�!��"� "�$��� $����� �%L�$-
"��, $�$ !�"����+� 8;��+ �+�A�/ ��$��-, ��$��- � ��$�������+/ $����", ��' ��/ �����"�� ��-
�$���$� �����%�� �����$�����' ����$��� *���������' (�!., �����!��, [ 13, 14 ]). ����$� ����-
"����' !�����, �����������' � ��%�"� [ 13 ], ���!���!� "���$� $ �����"�����+! !�"����$�- 
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"��. 1. J��;�9��$�' ���(�"��#�' �����#�& ����$-
��� *���������' E- � Z-���!���+/ ���"���#����  
� �����9�+!� ��������'!� ���&�+/ ��'��& �=�  
                         � *��������! �$���"� 

 
���"�!, � /�!�!�"��9��$�& ���/�� � ��%�"� 
[ 14 ], ���!�"�' �� ������������� 40 !���$*-
�'��+/ ���$���"����, �����!���! ��' 8;�-
��� Z-��$����+/ � ����'����+/ ������+/ 
$����". B�������� �%*��������, � 9��"���"�, 
"�!, 9"� �����!���+� �����%+ $���������' 
/�!�9��$�/ �"�*$"*� !���$*�'��+!� ���;�-
!� [ 15 ] � %���A���"�� ����! �� *9�"+��(" E/Z-���!���(. 

�� ���"�')��� ���!��� �+%�� !���$*�'��+/ "�������9��$�/ ����!�"��� ��' /���$"���-
�"�$� ���&�"� ������9��$�/ ���������& 9��"� ������'" %�� �%��������&. B����������"�', 9"� 
������+! $��"����! 8;;�$"�����"� "�$��� ���/��� '��'�"�' 9���� � ������%����� �+%����-
!+/ ���$���"����, ����$� 8"� ��������� �����"���'�"�', �� !���A�& !���, ���$*������+!. 
T���� ������9"�"����+! '��'�"�' ������������� !���!������� 9���� !���$*�'��+/ ����!�"-
��� (� ������� "���$� ������), ������'()�/ �����"� $�(9��*( ���!���( ���&�"� ���!���� 
����!�"�����!�& ��*��+. < ��*9�� ���!����+/ ��$���� ����%��& ���!����& �$��+��("�' ��-
���#�� $�$ /��!�"����;�9��$�/ ����$��� *���������', "�$ � ���!����+/ "�!����"*� $�����' 
(�$��) E- � Z-���!���� � �����9�+!� ��������'!� ���&�+/ ��'��& �=� � *��������! �$���"� 
!���$*�. 	���9�+& ��� "�$�& ���!���� �� ���!��� ���!���+/ ���"���#���� [ 8—10 ] ����-
�"����� �� ���. 1. 

**+&�%�,'/�0 1'��%�,&%2� RI(U) 5"0 �1&,�+�$6 *��2'5�/��&�. < $�9��"�� ������-
��&� "�9$� !���� �+%��"� ���"*���������� ���9���� RI = 1500 ��' �-���"���$���. H��9���� 
RI 1-���"���#��� !���A�, 9�! * �-���"���$��� (1489 � 2), ��' E-2-���!��� ��� *����9����"�' 
�� 1500 � 2, � �����, �� !��� ����!�)���' E-��'�� �=� �� ��������' 3 $ ��������( 7, ��%�(-
���"�' !���"����� *!���A���� RI �" 1485 �� 1473. <����#�� RI Z-���!���� �������9�+: Z-2-
���"���#�� /���$"����*�"�' !�$��!�����& ����9���& RI (1510 � 2), � ��� �������� Z-��'�� 
�=� � ��������� 7 ���9���' RI *!���A�("�' �� 1464. 	�$�' ���%�����"� ����$��� *�������-
��' 2-��$���� ����� �%����9��� S 1. 
��!� "���, RI Z-���!����, ����+A�()�� RI E-���!����, 
��9���' � 4-���"���#��� �"����'"�' ����+!� RI Z-���!����, ����� 9��� ���'��$ 8�(�������' 
���!���� !��'�"�' �� �%��"�+& (���%�����"� S 2). 

�� ���"�')��� ���!��� ��" �%L'�����& *$�����+/ ���%�����"�& ���&�"� ����"�&A�/ ��-
$���� � �������������! !���$*�'��+/ "�������9��$�/ ����!�"���. B���%�� ���/ �����"�+/ 
!���$*�'��+/ ���$���"���� � #���( �+%��� ���/��')�/ �� ��/ �����"���'�"�' 9���!���� 
"�*���!$�& ����9�&. ����$� !���� ������"�, 9"� ���9���& ����%���� !�$��!*!� ����!�"��� 
*���������' � �$�� 2-��$���� !��*" %+"� ���%�����"� �/ ��*"�����/ ($���%�"����+/ � ���)�-
"����+/) 8�����& [ 16—20 ]. 	�$�� �����9�' !���� !���������"� !�"���!� !���$*�'���& ��-
��!�$�, 9"� � %+�� ������������ ��' ����"�;�$�#�� ���!���+/ ����*$"�� ������9��$�/ ��-
�$#�& [ 16—20 ]. T���� ����"�& �����% �#��$� $���%�"����+/ ���"���'()�/ U ������� �� ��-
�"��A����, �/����! � �������*�!+! � �
 ���$"���$���� ��' �#��$� /���$"����"�9��$�/ 9��-
"�" �����"�+/ $���%���& [ 21—23 ]: 

 1 ,
( )i i i i

MU
k m M m

�
��  (1) 

��� � — !���$*�'���' !����; mi � (M – mi) — !���+ ;���!��"�� !���$*�, ��/��')�/�' ��� i-& 
��'��; k — $�8;;�#���", *9�"+��()�& �������$��+� �����+� $���"��"+ ��'��& � !���$*��. 
�*!!�������� ������'" �� ���! ��'�'! � !���$*��, ��$�(9�' ��'�� �—� (�/ �$���+ �����$�-
�+ ��' ���!����); �+������� ��� ���$�! $���' �����"���'�" ��%�& ����9��*, �%��"�*( ���-
�������& !���� ;���!��"�� ��� i-& ��'��. 
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"��. 2. J��;�9��$�' ���(�"��#�' �����#�& ���9���& ����!�"�� U E- � Z-���!���+/ ���"���#���� � ��-
����!��"� �" ��������' ���&�+/ ��'��& �=� � *��������! �$���"�: ��� ;�$��������+/ ���9���'/ $�-
8;;�#���"� k � ;��!*�� (1), k = 1,5 E � k = 1,6 Z (�), � ��� ����!���+/ ���9���'/ k ��' Z K-��$����:  
                                                k = 1,6 (K = 2,3), k = 1,5 (K = 4) � k = 1,4 (K � 5) (� ) 

 
Tó��A�� ���9���' U ���"��"�"�*(" %ó��A�! ��*"��!���$*�'��+! $���%�"����+! 8���-

��'! �, ���"��"�"�����, !���A�! ���9���'! ����!�"��� *���������' � �$��. 
����9����� ����!�"�* U %+� ������ �!+�� ����9��+, �����#�� $�"���& ������#������-

�+ �����#�'! ��*"�����/ 8�����& ���!����. ����$� ��������"��� %+�� ��$�����, 9"� �+��-
����� (1) !���� $�����;�#�����"� $�$ ���+& !���$*�'��+& "�������9��$�& ����!�"� [ 24, 
25 ], ������'()�& ����9��� ����� �����"�+/ [ 15 ]. 

��' *9�"� �������$��+/ �����+/ $���"��" ��'��& %+�� ���������� ���������"� ���9���' 
$�8;;�#���"� k � ������!��"� �" ���"�'��' ��%������#�� �"�!��, �%���*()�/ i-( ��'��: k = 
= 1 [C(sp3) – C(sp3)], k = 1,5 [C(sp3) – C(sp2)], k = 2 [C(sp2) – C(sp2)] � ".�. [ 22 ]. M"� ���9���' 
$�8;;�#���"�� k %+�� ���������"����� �����������+ ��' �#���$ RI E-��$����. ��' �#��$� 
�"��9�()�/�' �" ��/ ���9���& RI Z-��$���� %�� ����#���������� ��!�����' ���� ���"��A�-
��' (1) !���� ��������"� ��� ����*()*( ���*8!����9��$*( !���;�$�#�(. �����"��, 9"�  
Z-���!��+ ����&�+/ ��$���� � ���&�+!� ��'�'!� �=� � ��������'/ 2 � 3 /���$"����*("�' 
%ó��A�!� ���9���'!� RI, 9�! E-���!��+. M"* �/ ���%�����"� !���� *9��"�, *����9�� ���9�-
��� $�8;;�#���"� k ��' ��'��& [C(sp3) – C(sp2)] � !���$*��/ Z-��$���� �" 1,5 �� 1,6. B�� ���-
��!�)����� #-��'�� �=� � %���� *������+� ��������' (# > 4) ���9���' RI Z-���!���� �"���-
�'"�' !���A�!�, 9�! E, 9"� !���" %+"� *9"��� ��!������! ���9���& $�8;;�#���"� k �� 1,4 
(�!. �����). 

����$*����"� �"��� �������+/ ���+��$ ���" ���!�����"� ���$��"�� �����$��!�����"� 
�"!�9���+� �+A� ���!���� RI �-��$����, 9"� ���(�"���*�" ���. 2, � �� ���!��� "�/ �� ���-
!���+/ ���"���#����, 9"� � ���. 1. 

��' �������� � ���. 1 ���9���' U �� ���. 2 �����"�����+ � �%��"�+! ���$�!. <���9��+  
(–U) �!�(" !�$��!*! ��' E- � Z-2-���"���#����, � "�����#�' �/ ��!�����' ��' 3-, 4-, …  
7-���"���#���� ������"�( �������9�� "�����#��, �����"�������& �� ���. 1. 

< �������/ ��*�� ���!���� ������!��"� ���9���& U � RI !���" %+"� �����$��!������� 
����"�&A�! *��������! ����&��& ���������: 
 RI( ) .U aU b	 
  (2) 

	�%�. 1 �����"���'�" ���*��"�"+ �����$��!�#�� ������!��"� RI(U) 13 ���!���+/ E- � Z-
���"���#���� (����+� ��%�" [ 8—10 ]) � �������������! *�������' (2) ��� ���9���'/ $�8;;�-
#���"� k = 1,5 ��' E-��$���� � k = 1,6 ��' Z-��$����. B���!�"�+ *�������' ����&��& ��������� 
��������+ � �������$� "�%��#+. ���!�"�' �� �"����"����� ���+��$�� ���9���� $�8;;�#���"� 
$�����'#�� (r = –0,905), ������� ���9���� �"$������' |RI����� – RI�����$�| (�4,0) �!��" ���'��$ 
����9��+ ����������& ��������� S0 	 5,6, 9"� ������ ����!��!� ��' ���$"�9��$�/ #���&. ���-
����"�����, ������������� $�����'#�� � ����!�"��!� U (;��!*�� 1) �"����"�' $ ���%����  
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	 � % � � # �  1  

"����	�	� �

�������$�� �������� ����!������ 13 ��������� 
��	���$����  
� ��
���������� ���	��%���� RI(U ) = aU + b (a = –391 � 55, b = 2361 � 124, r = –0,905, S0 = 5,6) 

���!�� RI �"�*$"*��+& $�� (m1 – m7 … m15) U RI(U ) �RI 

1 1489 � 2 14(2)13(1.5)14(1)14(1)14(1)14(1)14(1) … (1)15 2,252 1480 –9 
2E 1500 � 2 15(1.5)13(2)13(1.5)14(1)14(1)14(1)14(1) … (1)15 2,198 1502 +2 
3E 1485 15(1)14(1.5)13(2)13(1.5)14(1)14(1)14(1) … (1)15 2,237 1486 +1 
4E 1480 15(1)14(1)14(1.5)13(2)13(1.5)14(1)14(1) … (1)15 2,256 1479 –1 
5E 1479 15(1)14(1)14(1)14(1.5)13(2)13(1.5)14(1) … (1)15 2,267 1475 –4 
6E 1475 15(1)14(1)14(1)14(1)14(1.5)13(2)13(1.5) … (1)15 2,273 1472 –3 
7E 1473 15(1)14(1)14(1)14(1)14(1)14(1.4)13(2) … (1)15 2,276 1471 –2 
2Z 1510 � 2 15(1.6)13(2)13(1.6)14(1)14(1)14(1)14(1) … (1)15 2,180 1509 –1 
3Z 1488 15(1)14(1.6)13(2)13(1.6)14(1)14(1)14(1) … (1)15 2,223 1492 +4 
4Z 1481 15(1)14(1)14(1.6)13(2)13(1.6)14(1)14(1) … (1)15 2,243 1484 +3 
5Z 1475 15(1)14(1)14(1)14(1.6)13(2)13(1.6)14(1) … (1)15 2,255 1479* +4 
6Z 1469 15(1)14(1)14(1)14(1)14(1.6)13(2)13(1.6) … (1)15 2,261 1477* +6 
7Z 1464 15(1)14(1)14(1)14(1)14(1)14(1.6)13(2) … (1)15 2,264 1476* +12 

������� �"$�������, �RI, ��. ���. �4,0 
 

 

 

* <+9������� U � RI ��' ��$���� �� ��'�'!� �=� � !�$��!����� *������+/ �" "��!��������� ������-
��'/ (��� ��+/ ���9���'/ $�8;;�#���"� k � *�������� (1), $�!!��"���� �!. � "�$�"�) ���" ����*()�� 
���*��"�"+: 5Z (k = 1,5): U = 2,266, RI�+9 = 1475, �RI = 0; 6Z (k = 1,4): U = 2,286, RI�+9 = 1467, �RI = –2;  
7Z (k = 1,5): U = 2,289, RI�+9 = 1466, �RI = +2. 
 
"�9�+! !�"���! �#���$ RI �� "���$� �"�*$"*��+/, �� � Z- � E-���!���� ����������+/ �����-
����&. 


�����'#�' RI(U) ��� ;�$��������+/ ���9���'/ k �� �%L'��'�" ��!������ ���'�$� /��-
!�"����;�9��$��� 8�(�������' E- � Z-���!����, ��%�(��()���' � ��*9�� K-��$���� (K > 4). 
����$�, ��-����+/, 8"�" ;�$" �� ����*�" �9�"�"� �*)��"����+! ������9����! ����!�"�����-
!��� ���/���, "�$ $�$ ��%�(���!+� �����9�' RI �� ����+A�(" ���$���$�/ �����#. <�-�"��+/, 
��' ��$���� �� ��'�'!� �=� � !�$��!����� *������+/ �" "��!��������� ��������'/ (K � 4) 
!���� ����"� �������"����+� �������: k = 1,5 (K = 4) ��� ���� k = 1,4 (K � 5). < ���*��"�"� 
"�9���"� �#���$ RI "�$�/ ��$���� *���"�' ���+��"� (�!. ���. 2, � � ���!�9���� $ "�%�. 1). 

**+&�%�,'/�0 1'��%�,&%2� RI(U) 5"0 �1&,�+�$6 &�2'5���&�. T���� �����+! ��*9�-
�! ���!���� '��'("�' ����&�+� ����+, !���$*�+ $�"��+/ !��*" �������"� ��'�� �=� �� 
"���$� � �����9�+/ $��;��*��#�'/, �� � �-����'����+� ���"�!+ �=�—�=�, ����9�� $�"��+/ 
�������" $ �*)��"����+! ��!�����'! ;���$�-/�!�9��$�/ ���&�"� ������. 	�$, �� ����+! 
��%�"+ [ 11 ], ���9���' RI ������'����+/ �$"������� ������*(" � ��������� 764—804 ��. ��-
��$��, � ����'����+/ — 810—846. B��#��*�� �+9������' U ��' �����������+/ ������ �� 
�"��9��"�' �" �+9������& ��' ��$����; ���'��� ���!�"��� ��'��& �=� �� RI E- � Z-��$���� 
*9�"+��(" �����#�'!� $�8;;�#���"� k (1,5 ��� 1,6). ����$� �*)��"����� %ó��A�� ���'��� 
���"�! ����'����' ������ %+"� �"������ �������"�����& !���;�$�#��& ������ �+9������' 
$�8;;�#���"�� k � ;��!*�� (1). 

< ���"��"�"��� � ���"�'���! ��%������#�� �"�!�� *�������, �%���*()�/ &,E-����'���-
�*( ���"�!* ��'��& —�=�—�=�—, $�8;;�#���"+ k � ;��!*�� (1) �����+ %+"� ����+!� 1,5, 
2, 2, 2 � 1,5 ���"��"�"����� (#��"������' ��'�� �—�, $�$ � ��'�� �=�, /���$"����*�"�' ���9�-
���! k = 2). ����$� ������$� $�����'#�� RI(U) ��' "�$��� ��%��� ���9���& k �����"����"�*�" 
� �����!�����"� �������' ���& ����$*����"� ������'����+/ � ����'����+/ ������ ����+!  
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	 � % � � # �  2  

"����	�	� �

�������$�� �������� ����!������ 23 ��������� ��	�������  
� ��
���������� ���	��%���� RI = aU + b (a = –344 � 26, b = 1163 � 27, r = –0,946, S0 = 9,0) 

���!��* RI �"�*$"*��+& $�� U RI(U ) �RI 

1,7 764 14(2)13(1.5)14(1)14(1)14(1)14(1.5)13(2)14 1,167 762 –2 
1,5E 768 14(2)13(1.5)14(1)14(1.5)13(2)13(1.5)14(1)15 1,135 773 +5 
1,4E 769 14(2)13(1.5)14(1.5)13(2)13(1.5)14(1)14(1)15 1,142 770 +1 
1,5Z 769 14(2)13(1.5)14(1)14(1.6)13(2)13(1.6)14(1)15 1,118 778 +9 
1,4Z 772 14(2)13(1.5)14(1.6)13(2)13(1.6)14(1)14(1)15 1,126 776 +4 
1,6E 779 14(2)13(1.5)14(1)14(1)14(1.5)13(2)13(1.5)15 1,161 764 –15 
1,6Z 784 14(2)13(1.5)14(1)14(1)14(1.6)13(2)13(1.6)15 1,152 767 –17 
2E6E 792 15(1.5)13(2)13(1.5)14(1)14(1.5)13(2)13(1.5)15 1,043 804 +14 
2E5E 792 15(1.5)13(2)13(1.5)14(1.5)13(2)13(1.5)14(1)15 1,073 794 +2 
2E5Z 795 15(1.5)13(2)13(1.5)14(1.6)13(2)13(1.6)14(1)15 1,057 799 +4 
2Z5E 796 15(1.6)13(2)13(1.6)14(1.5)13(2)13(1.5)14(1)15 1,054 800 +4 
2Z5Z 798 15(1.6)13(2)13(1.6)14(1.6)13(2)13(1.6)14(1)15 1,037 806 +8 
2E6Z 798 15(1.5)13(2)13(1.5)14(1)14(1.6)13(2)13(1.6)15 1,023 811 +13 
2Z6Z 804 15(1.6)13(2)13(1.6)14(1)14(1.6)13(2)13(1.6)15 1,004 818 +14 
1,3E* 810 14(3)13(4)13(4)13(1.5)14(1)14(1)14(1)15 1,017 813 +3 
1,3Z* 810 14(3)13(4)13(4)13(1.6)14(1)14(1)14(1)15 1,009 816 +6 
3E,5E* 831 15(1)14(1.5)13(4)13(4)13(4)13(1.5)14(1)15 0,990 822 –9 
3E,5Z* 836 15(1)14(1.5)13(4)13(4)13(4)13(1.6)14(1)15 0,981 826 –10 
2E,4E* 836 15(1.5)13(4)13(4)13(4)13(1.5)14(1)14(1)15 0,961 832 –4 
2E,4Z* 838 15(1.5)13(4)13(4)13(4)13(1.6)14(1)14(1)15 0,953 835 –3 
3Z,5Z* 838 15(1)14(1.6)13(4)13(4)13(4)13(1.6)14(1)15 0,972 829 –9 
2Z,4E* 841 15(1.6)13(4)13(4)13(4)13(1.5)14(1)14(1)15 0,950 836 –5 
2Z,4Z* 846 15(1.6)13(4)13(4)13(4)13(1.6)14(1)14(1)15 0,942 839 –7 

������� �"$�������, �RI, ��. ���. �7,3 
 

 

 

* �%����9��+ ����'����+� ����+. 
 
$�����'#����+! *��������!. ��' ��A���' 8"�& ����9� ���%/���!� ������&A�' !���;�$�#�' 
������ �+9������' $�8;;�#���"�� k. < $�9��"�� ������� ���%������' �+%���� ����*()�� 
*������: ���9���' k� ��' ����'����+/ ��'��& C(sp2)—C(sp2) ����'"+ ����+!� k� = k + m, ���  
m — 9���� �"�!�� *������� � -��������'/ �"����"����� �����& ��'��. 	���� ��' "��!�����-
���� ;���!��"� �"�*$"*�+ CH2=CH=CH=CH— ���9���' k� %*�*" ����+ 3, 4, 4 � 1,5& (��� 
1,6Z), � ��' ;���!��"� —CH=CH=CH=CH—  —  1,5(1,6), 4, 4, 4 � 1,5(1,6) ���"��"�"�����. 

�$�����+& ��%�� ���+��$ ������'�" � ���"�"�9-
�� �+��$�& "�9���"�( �����$��!�����"� ������-
!��"� RI(U) ��' ������, 9"� ������(�"�������� 
����+!� "�%�. 2 �� ���!��� 23 ���!���+/ �$"����-
��� [ 11 ]. J��;�9��$�' ���(�"��#�' ����&��& ��-
������� (2) ��' 23 ���!���+/ �$"������� �����"����-
�� �� ���. 3. 
�$ � � ��*9�� ��$����, �����'' "�9���"�  
 

"��. 3. J��;�9��$�' ���(�"��#�' ����&��& ��������� 
RI(U ) (*�������� 2) ��' 23 Z- � E-���!���� �$"�������  
                                        (�!. "�%�. 2) 
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�����$��!�#�� (�7,3 ��. ����$��) �!��" ���'��$ S0 = 9,0. ���%���A�!� �"$������'!� �" ��-
��� ���������, ����+A�()�!� 10 ��. ����$��, /���$"����*("�' E- � Z-���!��+ 1,6- � 2,6-
�$"�������. B��9��� "�$�& ���!���� ��$� �)� �� '���, ��, ��� ���%/���!��"�, �� !���� 
�$�!���������"� ��������! �������"����+/ *�����& �� ���9���' k. 

�+�,������ 1'��%�,&%2� RI(U) 5"0 �5��2�7��'/�� �1&,�+�$6 ,�2�"&�2'5�/��&'-
2&�. �&%%2'�&�"���� ,'%%��&� %*+'�&!�&8 ��7&+,'/�� *& &9+'��!���$, �%6&5�$, 5'�-
�$,. 
���9��& #���( ���!�����' ����!�"�����!��� ������"!� �#��$� RI '��'�"�' ����"�-
�������� !������� ������9��& ��;��!�#�� ��' ����"�;�$�#�� ���& ����$*����"� ���!���+/ 
���!���� "�/ ��� ��+/ ��*��, $���� ��/���+� ������9�+� ����+� �����"�+ "���$� ��' ����-
��9������ 9���� ���!����. 	���9�+! ���!���! ����%�+/ ����9 '��'�"�' ����"�;�$�#�' !�-
"����+/ 8;���� ��$��-, ��$��- � ��$�����$��%����+/ $����" �12—�24, 9�)� ����� �/��')�/  
� ���"�� �������+/ "�����#������. ����� ����!�"���+ "���$� !�"����+� 8;��+ ���!���+/ 
�$"���#����+/ $����" �17�33��2��3 (31 ���!��). 

������9�+� ���9���' RI � ���"�')�� ���!' �����"�+ "���$� ��' 12 �� ��/, �$�(9�' !�"��-
����" (9Z-���!��) � !�"��8�����" (9E). B�� 8"�! "���$� 6 �/���$"��������+ �"�"��"�9��$� �%-
��%�"���+!� ���9���'!� RI, "���� $�$ ��"����+� 6 — �����9�+!�, ����������+!� � �����"-
����+/ �*%��$�#�'/ (��������"� "�$�/ ����+/ !���A�). �������*' /�!�!�"��9��$*( "��!�-
������(, ���������+& ���� !����� ����+/ !���� �����"� ��%*9�()�& �+%��$�&� (training 
set) (�!., �����!��, [ 14 ]): 
 

���!�� RI����� ���!�� RI����� ���!�� RI����� 

4E 2097 6Z 2082 � 3 11E 2091 
4Z 2086 7Z 2078 11Z 2090 � 3 
5Z 2081 9E 2088 � 4 13E 2098 � 3 
6E 2084 � 3 9Z 2084 � 6 13Z 2084 

 
<�� ���9���' RI �/���$"���������+/ 8;���� ������(" � ���"�"�9�� *�$�& �������� 

2081—2098 (17 ��. ����$��). ����$� �� ��������� ���������+/ ����+/ !���� �����"� �+���, 
9"� ��� Z-���!��+ � ���&�+!� ��'�'!� � ��������'/ 4—13 �!�(" !���A�� ���9���' RI, 9�!  
E-���!��+, 9"� ������*�"�' � ���%�����"�( S 2, �+'������& �� ���!��� ���!���+/ �$"����-
���. 

��' ���A�����' ��������� �����#�& ���9���& RI ���������+& !����� ����+/ ���%/���-
!� �������"� ���9���'!� RI, �#�����+!� ��+!� �����%�!�. ��' �"�����+/ ���!���� ���"�-
"�9�� ������+� �#��$� RI !���� ���*9�"�, �������*' ����"�&A�� ����"���+� �/�!+ [ 26 ]. 
	�$, ��$��!��" ���&��& ��'�� �=� � "��!�������! ��������� !���� �#���"� � ���*��"�"� 
�"�"��"�9��$�& �%��%�"$� ������"�& RI 1-��$���� � ���"��"�"�*()�/ �-��$����, 9"� ���" ��-
��9��* �RI = –12 � 1. �������9�+! �%����! !���� �/���$"�������"� 8;��+ E � Z �2-��$���-
�+/ $����", ��' $�"��+/ ���9���' ��$��!��"�� ���"���'(" +1 � 2 � +11 � 2 ���"��"�"�����. 
��' !�"����+/ 8;���� 2E-��$����+/ $����" 8"�" ��$��!��" ����� 47 � 2; ���*9���� ����%�+/ 
�#���$ ��' 2Z-���!���� ��"�*���"����� ��-�� ������9������ �%L�!� ������9�+/ ����+/. 

�9�"+��' ������9��� ���9���� RI !�"���$"���$����"� (2111 � 6), ��' ����9������+/ !�-
"���$"���#����"�� ���*9��! ����*()�� ����"���+� �#��$�: 
 

���!�� �RI RI�+9��� ���!�� �RI RI�+9��� 

17 –12 � 1 2099 � 6 16Z +11 � 2 2122 � 6 
16E   +1 � 2 2112 � 6 2E   47 � 2 2158 � 6 

 
����$*����"� RI ��' 15 !�"���$"���#����"�� � ���9���& U ��' 29 ���!���� �� 31 �����-

���� � "�%�. 3. B� �����"�+! ����+! (��' 15 ���!����) ����9�"��+ ����!�"�+ *�������' (2),  
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	 � % � � # �  3  

"����	�	� �

�������$�� �������� ����!������ ��	������ '����� ���������  
��	���$������ �����	 (��� 29 �������� �� 31) � ��
���������� ���	��%����  

RI = aU + b. ������	�� �������� ��������� ��������� 
� ��������� RI � U ���  
15 �������� (�������� !����� %���	��): a = –298 � 28, b = 2747 � 61, r = –0,948, S0 = 4,0 

���!�� RI����� U RI(U ) �RI ���!�� RI����� U RI(U ) �RI 

2E 2158 � 6 —* — — 10E — 2,209 2089 — 
3E — 2,201 2091 — 10Z — 2,221 2085 — 
3Z — 2,213 2088 — 11E 2091 2,205 2090 –1 
4E 2097 2,206 2090 –7 11Z 2090 � 3 2,217 2086 –4 
4Z 2086 2,218 2086 0 12E — 2,200 2091 — 
5E — 2,210 2088 — 12Z — 2,212 2088 — 
5Z 2081 2,221 2085 +4 13E 2098 � 3 2,191 2094 –4 
6E 2084 � 3 2,211 2088 +4 13Z 2084 2,204 2090 +6 
6Z 2082 � 3 2,223 2085  14E — 2,178 2098 — 
7E — 2,213 2088 — 14Z — 2,178 2098 — 
7Z 2078 2,224 2084 +6 15E — 2,158 2104 — 
8E — 2,213 2088 — 15Z — 2,143 2108 — 
8Z — 2,224 2084 — 16E 2112 � 6 2,117 2116 +4 
9E 2088 � 4 2,212 2088 0 16Z 2122 � 6 2,099 2121 –1 
9Z 2084 � 6 2,223 2085 +1 17 2099 � 6 2,169 2101 +2 

������� �"$�������, �RI, ��. ���. �2,9 
 

 

 

* ��' 2E- � 2Z-���!���� ���9���' U �� �+9���'��, "�$ $�$ ��' 8"��� ���%/���!� �#��$� ����9�� $�8;-
;�#���"� k ��' ��'��& � ����'�����! ;���!��"� �"�*$"*�+ —�=�—�=�. 
 
���������+� � �������$� "�%�. 3. ������� �"$������� |RI����� – RI�����$�| ���"���'�" ����� �2,9. 
B���� 8"��� �� ���9���'! U !���� �+9����"� RI ��"����+/ 14 ���!����. 

J��;�9��$�' ���(�"��#�' ����&��& ��������� (2) ��' 15 ���!���+/ !�"���$"���#����"�� 
�����"������ �� ���. 4. �%��)��" �� ��%' ���!���� �������!����� ������������� "�9�$ �� 
���;�$�. D��� ����!�"����"� ��� 29 ���!����, "� ���9���' RI 21 �� ��/ ���"��"�"�*(" �����-
���* 2084—2091, ".�. ���*��������+ �� �*9��"$�� ����� � 7 ��. ����$��. 
 "�$�! ���!���! �"-
���'"�' !�"��-E- � Z-�$"���#����"+ � ���&�+!� ��'�'!� � ��������'/ 3—12. �"��� �+��$�' 
����"���"�� �����"�� �� ������9����! *9��"$� /��!�"����!!+ ����9��" �����!�����"� �/ 
������� ���������'. ��"����+� �� 8 ���!���� �� ��'�'!� �=� � ��������'/ 13—17 ������(" 
� �������� ���9���& RI �" 2094 �� 2122, ������"��� 9��� �/ ����"�;�#�����"� ���)�. �����- 
 

��"�����, ���!�"�' �� �+��$*( "�9���"� �����-
$��!�#��, ���!�����"� ����/��!�"����;�9�-
�$�& ����"�;�$�#�� $�$ !�"���$"���#����"��, 
"�$ � ���!���� ��*��/ ��*�� ����"����+/ ��-
�������& �%L�$"���� ������9��+ �/ �����9�-
"����+!� �"��9�'!� * %���A��� 9���� ����-
�"���"���& "�$�/ ��*��. 
 

"��. 4. J��;�9��$�' ���(�"��#�' ����&��& ������-
��� RI(U ) (*�������� 2) ��' 15 ���!���+/ !�"���- 
�+/ 8;���� Z- � E-�$"���#����+/ $����" (�!. "�%�. 3) 
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��' *�*9A���' ���������' �"�*$"*��+/ ���!���� 8;���� ��$����+/ $����" ��$�!���*(" 
����������"� %���� ���'��+� ���������+� ;��+ (�����!��, DB-624). ����$� ���!�����"� 
���������' E- � Z-���!���� � ������!��"� �" ���'����"� ;�� ���������9�+. 

D��� ���(!�����"� ���!�����"� �����%� �#��$� ����/��!�"����;�9��$�/ ����$��� *���-
������' �� ��������� �/ $�����'#�� � ����!�"��!� U, $�"��+� !���� ����!�"����"� � $�$ 
����9��+, ������#�������+� ��*"��!���$*�'��+! $���%�"����+! 8�����'!, "�$ � $�$ !���-
$*�'��+� "�������9��$�� /���$"����"�$�, "� ����*�" �"!�"�"�, 9"� �� ���!���! $ "�$�! ����-
9�!, ��A���� $�"��+/ ��+!� �����%�!� �� ���"�')��� ���!��� ��"������� �����!���+!.  

 ��! �"���'"�' �#��$� ����/��!�"����;�9��$�/ ����$��� *���������' ���!���� ���������-
�+/ ���������&, �����9�()�/�' ��������'!� ���&�+/ ��'��& �=� � *��������! �$���"� !�-
��$*�, � "�$�� E- � Z-���!���� "�$�/ ���������&. 
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