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����������� ��������-���������� �������� (DFT B3LYP, !�"�� CC-pVDZ) �#���$� #�-
%&���� ������������� #������'����� #���%�'����* ����� ���&��&�$ � +���/�����  
�"������*����0 ���#������� �-����;����� ��$�-�����<���%#��<����� � �/� ���%�/�� 
(����. I—III) � N,N-������%<��������� (DMF) ������� 1:1. �� �#���!����� � �!��"�-
����= �-����;����� � &������� ��0"�* NH ��&�����%��&%0��$� ��������;����$� ;��-
���� (
>) �����;��%$ ��'�� ���#�%�'��? � �0�: I � IIIb < IIIa < II. ����"���, ��� ��&-
����� IIIb �!��"&�� �-����;��� � &������� ���G��;��%������/� #������ 2NH, � �����-
;��% �����%� II ����� � 
> #����&= ��&�����%��&%0��&= H-��0"?. ����� �" <�������, 
�!&�%��%���=I�� NH-���������? �����;��%��, 0�%0���0 ���#��? ���%�����0 ��&���-
;��%������� NH-#������� �� #%������� ��%��&%$ � �� ������;���������* <����. 
 
� " # $ � ! % �  � " � ! &: #��<����, #��<�������, �����%, �������������$* �"���� 
#��<�����, N,N-������%<�������, �-����;���, ��&�����%��&%0���0 ���������0 ��0"?, 
���������0 ���������? ��0"� NH, �#����"�;�0 /��������, NBO-���%�". 

 
	����#����%?�$� ������������� �����/�����;��%$ #��<����$ (�2�), ����� ��� ��$�-

�����<���%#��<�� (H2(ms-Ph)4P, I) � �� ���&��&��$� ���%�/� — #��<�������$ — ��#�����, 
�����%$ (H3(ms-Ph)3Cor, ����. II) �%� �������������$� �����;��%$ (����. III, a � b), � ���'� 
�� ����%%����#%���$ (��) #�������%0=� "������%?�$* #����������* ������� ��� ������$� 
���#�����$ ���$� �������%�� �%0 �������, �����%�/�� � ����;��$ [ 1—3 ]. 
�� �%��&�� �" 
������"�� ����;�� ���#%�����!��"�����0 �2� [ 2 ], &�%���0 #��������0 �����"� �� � "����-
��%?��* ���#��� �#����%0=��0 �����0���� ��0"�* NH � ��������;������ ;����� (
>) �����-
;��%��, �� NH-���������?=, ������0, � ���= ������?, "������ �� �������0 � ��������� <&��-
;����%?��/� "���I���0 #��<�������� �2�. 
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���%�������= ���������* ���������� ��0"�* NH � 
> ��%��&% #��<������, #��<���"�-
��� � �� ���%�/��, ������0 ���!�%�� 0��� #��0�%0���0 �� �"������*����� +��� �����;��%�� �� 
�%�!$�� ��������0�� R (1), #���0I��� !�%?G�� ���%� ��!�� [ 4—12 ]: 
 �2� + R � �����R. (1) 

�"&���$ �������� [ 5 ] � ������������� [ 6, 7 ] ��#�%��/� #������� #������ NH-/�&##������ 
�����;��%������* ��%��&%$ H2P �� ������$* ;���� ��������0 R, �%�0��� ���������� � #�-
%0������ +%��������������* ��%��&%$ �� #��;���$ #������� [ 5, 7, 8 ], �#�����<����������-
���� [ 4—8 ] � ��������/��<������� [ 9, 10 ] �������� &������%�� ������ �-����;����� ��"-
%���$� �2� � ��%��&%��� ��������* [ 4—10 ], �;����� +���/����� �� �"������*����0 [ 9, 10 ], 
#���%�'��$ ��%���������$� �������� �;���� NH-���������� �����;��%�� [ 11 ]. �������0 �� 
+��, #���#�%�/����� �������� �-����;����� �2� � �� ���%�/�� � +%��������������� [ 4—8, 12 ] 
� !�%?G������ �%&���� �������0 ������"���$�. ��+���& � �����0I�* ��!��� #�������� �#����-
"�;�0 ���&��&�$ ���!���$� �����;��%�� I—III � �� �-����;��������$� <��� � N,N-������%-
<��������� (DMF), ���������$ � ��#�����%��$ � ���=I����0 +��#��������%?�$�� ����$-
�� [ 6—8, 10, 11 ] �� +���/��������� � #�%0��"�;����$� �������������� (��. ��!%�;&). 

'�����������(��) *���( 

�#����"�;�= /������������� #��������� �����;��%�� I—III � �� �-����;��������$� 
<��� #������%� � ��#�%?"������� #����� #��/���� Gaussian 09 [ 13 ], ������ <&��;����%� 
#%�������, /�!�����/� <&��;����%� B3LYP [ 14 ] � !�"����/� ��!��� CC-pVDZ [ 15 ]. 
�'��0 
#�%&�����0 ���&��&�� �������������%� �����&�& +���/��, ��� #������'���� #���������� 
������� ������. 

W���/��= ��'��%��&%0���/� �"������*����0 ���#������� ���%��&��$� ���#%����� �E  
� &����� �&#��#�"�;�����* �G�!�� BSSE �������$��%� #� ������G���= [ 16 ] 
 �E = E(AB, aUb, R) – [E(A, aUb, R) + E(B, aUb, R)]. (2) 
�G�!�&, ��"����=I&= ��%������� �&#��#�"�;�� !�"���$� ��!���� <&��;�* (BSSE), ������-
�$��%� #� &�������= 
 BSSE = [E(A, aUb, R) – E(A, a, R)] + [E(B, aUb, R) – E(B, b, R)], (3) 
/�� E(AB; aUb; R), E(A; a; R), E(B; b; R) — +���/�� ���#%���� � ������$� ��%��&% ���������-
�����. ��%��&%$ � � R ��"��%��$ ������0���� R � ���#%���� �R; a � b — !�"���$* ��!�� 
�"�%�������$� ��%��&%; aUb — !�"���$* ��!�� ���#%���� �R. 

R ������ NBO-���%�"� !$%� ���������$ +���/�� ���!�%�"�;�� �!��"&=I�*�0 ���������* 
��0"� (%���!) � ��%����� #����������/� "��0�� (q���!) #� &�������0� [ 17, 18 ] 
 E���! = –nBFIJ /�E, (4) 
 q���! = 2(FIJ /�E)2, (5) 
/�� FIJ = �nB |F | AH�* �; �E = �nB |F |nB� – � AH�* |F | AH�* �; nB — "���%������? ��!���%� ��#���%����* 
+%��������* #��$ ����� ���%����� �%� �"��� ��%��&%$ ��;�#���� #������; AH�*  — "���%��-
����? ������0"$��=I�* ��!���%� ��0"� NH �%� �� ��%��&%$ ������ #������; FIJ — �����/�-
��%?�$* +%����� �����;$ d���, ���������"&=I�* �"������*����� (#�����$�����) ����$� 
��!���%�*; F — +<<������$* ��!���%?�$* /���%?������; �E — ��"��;� ��!���%?�$� +���-
/�*. 

��/%���� ������ R�*���%?�� [ 16 ], �!��"������ ��������$� ��0"�* #��������� "� ���� #�-
������ ��!�%?G�/� ��%������� +%��������* #%������� � ��!���%�* ��#���%����* +%��������* 
#��$ �������/� ����� (nO) ��%��&%$ ��;�#���� #������ �� ������0"$��=I&= ��!���%?, ��-
#�����, ��0"� N� ( NH�* ) ��%��&%$ ������ #������ [ 18 ]. R�%����� #����������/� "��0�� #�� 
�!��"������ ���������* ��0"� ��%'�� #���$G��? 0,01� [ 16 ]. 
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�����	�������� � &�����	������� #�����	�� ����������� I—III � �� �-�������	�� � DMF 

��������  �2	�� (I) I �DMF �3(ms-Ph)3Cor (II) II �DMF 

��&/�. &/�%,  
�	—	 

 0,0—5,4 2,5—6,1 9,6—15,2 9,2—14,7 

��&/�. &/�%,  
�N—N 

 1,2 1,3 5,0 5,8 


Ph, /���.  71,2 69,0—77,9* 48,1—63,4 46,6—62,2 
–%**  1913,87 2162,40 1644,70 1893,24 
�E  0,00 –23,60 — –43,88*** 
�, D  0,029 3,218 1,425 3,350 
�Eint  — –26,06 — –52,31 
BSSE  — 2,46 — 8,43 

(NBO)
���!E�  LP N�BD* N—H 

LP N�BD* N—H 
LP N�BD* N—H 
LP1 O�BD* C—H 
LP2 O�BD* C—H 

 
LP1 O�BD* N—H 
LP2 O�BD* N—H 

 
LP N�BD* C—H 

14,94 
14,94 

— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 

— 
— 
— 

5,15 
6,94 
12,09 

— 
— 
— 

1,46 

122,88 
4,81 
6,78 
— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 

102,68 
— 
— 
— 
— 
— 

38,49 
65,35 

103,84 
2,97 

(NBO)
���! ,q  ��.". LP N�BD* N—H 

LP N�BD* N—H 
LP N�BD* N—H 
LP1 O�BD* C—H 
LP2 O�BD* C—H 

 
LP1 O�BD* N—H 
LP2 O�BD* N—H 

 
LP N�BD* C—H 

0,007 
0,007 

— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 

— 
— 
— 

0,002 
0,004 
0,006 

— 
— 
— 

0,001 

0,061 
0,001 
0,004 

— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 

0,051 
— 
— 
— 
— 
— 

0,014 
0,037 
0,051 
0,002 


X�Y—H, /���. N�N—H 
N�N—H 
N�N—H 
O�C—H 
O�N—H 
N�C—H 

43,9 
43,9 
— 
— 
— 
— 

 
 
 

11,5 
 

12,9 

25,5 
47,1 
52,0 
— 
— 
— 

 
 
 
 

9,3 
23,0 

rX�H, Å N�N—H 
N�N—H 
N�N—H 
O�C—H 
O�N—H 
N�C—H 

2,32 
2,32 

 
 
 
 

 
 
 

2,37 
 

2,66 

1,73 
2,39 
2,26 

 
 
 

 
 
 
 

1,79 
2,42 

rX�Y—H, Å N�N—H 
N�N—H 
N�N—H 
O�C—H 
O�N—H 
N�C—H 

2,94 
2,94 

 
 
 
 

 
 
 

3,43 
 

3,73 

2,61 
2,97 
2,74 
— 
— 
— 

 
 
 
 

2,80 
3,40 
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� � � � � � � � �  � � ! % � ; $
�������� �2[2N21CH]	�� (IIIa) IIIa �DMF �[2NH21CH]	�� (IIIb) (IIIb �DMF)1 (IIIb �DMF)2 

��&/�. &/�%,  
�	—	 

10,2—16,3 13,5—18,9 0,1—6,7 2,5—10,4 0,1—11,9 

��&/�. &/�%,  
�N—N 

4,9 6,9 5,1 4,9 5,1 


Ph, /���. 47,6—66,0 43,2—62,5 55,2—71,9 55,5—80,6* 55,3—71,8 
–%** 1913,85 2162,38 1913,84 2162,37 2162,38 
�E 54,24 –23,94*** 76,27 –23,40*** –42,08*** 
�, D 2,230 3,845 3,699 5,362 8,716 
�Eint — –33,29 — –25,69 –46,51 
BSSE — 9,34 — 2,29 4,43 

(NBO)
���!E�  17,49 

15,10 
— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 

 
 
 
 
 
 

29,08 
43,89 
72,97 

— 

11,09 
12,80 

— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 

— 
— 
— 

5,69 
4,73 
10,42 

— 
— 
— 

1,76 

— 
— 
— 
— 
— 
— 

31,92 
48,33 
80,25 

— 
(NBO)
���! ,q  ��.". 0,009 

0,008 
— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 

— 
— 
— 
— 
— 
— 

0,017 0,047
0,064 

? 

0,005 
0,006 

— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 
— 

— 
— 
— 

0,002 
0,003 
0,005 

— 
— 
— 

0,001 

 
— 
— 
— 
— 
— 

0,011 
0,026 
0,037 

— 

X�Y—H, /���. 40,8 

41,6 
— 
— 
— 
— 

— 
— 
— 
— 

16,8 
47,7 

46,6 
45,7 
— 
— 
— 
— 

— 
— 
— 

11,3 
— 

12,0 

— 
— 
— 
— 

15,1 
— 

rX�H, Å 2,28 
2,31 

 
 
 
 

 
 
 
 

1,95 
2,73 

2,39 
2,35 

 
 
 
 

 
 
 

2,40 
 

2,65 

 
 
 
 

1,79 
2,42 

rX�Y—H, Å 2,95 
2,97 

 
 
 
 

 
 
 
 

2,91 
3,35 

2,97 
2,95 

 
 
 
 

 
 
 

3,46 
 

3,72 

 
 
 
 

2,80 
3,40 

 
 

    * ��������0 � �"������*���&=I��& <���%?���& <��/����&.  
  ** g���? � ��'� +���/��������� �������������� #�������$ � ��'/��%?.  
*** ���������� ��������%?�� ����������&=I�/� ���!����/� �����;��%������/� %�/����. 
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��/��(���� � �� 	���0����� 

���34�3���-5���6���$��4�� 7&�&4�������4� �!�8�9�%7 ;��< =��;�����!. R �������-
����� � #�%&����$�� �������$�� ����$�� �����;��% (��) ���!����/� �����<���%#��<��� 
(�2	��, I) 0�%0���0 ���!�%�� #%����� ����� �"&����$� ��%��&% (��. ��!%�;&). �%0 ��/� ��&-
/����$� &/%$ (y	—	), ���������"&=I�� ���%������ #%�������*, �!��"&��$� #����� ���-  
� 	����-���#�%�'���$� 	-&/%�����$� ������ #����%?�$� ��%�; �2� ��&/ �� ��&/�, ������%0=� 
����� 6�, � ���%������ ������ �"��� �����;��%������* #�%���� N4 (yN—N) �� #%������� �2� — 
���%� 1�. ����� !$%� &������%��� �!�����0 "���������? ��'�& #%��������?= �����;��%� �2� 
� ��%������� &/%� ���%��� ��$�-<���%?�$� ��%�; ��������%?�� #%������� �� [ 19 ]. R �%&��� 
��%��&%$ I ��� ��$�-<���%?�$� <��/����$ ��"����&�$ ��������%?�� �������/� �-�����;��%� 
� ������� �� 71� (
Ph, ��. ��!%�;&), ��� ��/%��&���0 � #�������%���0�� � �%�!�* ���#��� ��-
#�0'���0 ��'�& ��&�0 �-��������� �%� ��'� � �/� #�%��� ���&������ [ 20 ]. ����������$� 
��%����$ 
X � YH &/%�� N—N—H (44�) � ������0��0 rX � H � rX � YH ��'�& ;������� N � H  
� HN � N — �������� � ��;�#������ �-��0"� (>1,8 � >2,5 Å ��������������) — ��&��� ���-
��;��%������* #�%���� �2	�� &��"$��=� �� ���&������ ��&�����%��&%0��$� ��������$� ��0-
"�*. 

���<�������$ II � III� �����'�� � ��������;�����* #�%���� #� ��� ����� �������� ���-
��� ��&� & ��!������� #��<������ (����. I), ��� #������� � �0�& ���&��&��$� �"������* +��� 
��%��&% [ 21, 22 ]. 	��, ��#�����, �������������$* �"���� �����;��%� �2	�� (����. III) � ���-
������ #�%0��$� +%�������������$� ����������%�* (Solv) #�����/����0 ��&������"�;��  
� ��&�����%��&%0��$� #�������� NH-#������ �" ��������;�����* #�%���� (��&����� �) �� 
���G��;��%������* ���� 2N (��&����� b) [ 8, 23 ]: 
 �2[2N21CH]	�� + Solv � �[2HN21CH]	�� �Solv. (6) 

������ ���!���$� ��&������� III� � IIIb #���"�%, ��� #������ �� ��!������� #��<����� I � �/� 
�������������$� ���%�/�� III #��$G��� +%�������&= +���/�= �����;��%� �� 55—
75 ��'/��%?, �����!�%�"��&0 ��, #�-�������&, "� ���� ���'���0 ������������� ��%��&%. ��� 
+��� ��&����� � ���"�%�0 �� 21 ��'/��%? !�%�� ���������������� &���*���$� (��. ��!%�;&). 

�'���� �����;��%� "� ���� &��%���0 ����/� �" ���$��� ��$�-&/%�����$� �������� � �%&-
��� �����%� II, #������� � �!%�'���= ;������ N � NH �����;��%������* #�%���� � !%�/�#��-
0����&�� �!��"�����= ��&�����%��&%0��$� �-��0"�*. �� ����$� ������� &'� � ���!����� ��-
���0��� ��%��&%� ��$�-���<���%�����%� {H3(ms-Ph)3Cor, II} �!��"&�� #����&= ��������&= 
��0"?, ���������"&=I&=�0 ��%�����* +���/�� ���!�%�"�;�� ��!���%� +%��������������/� 
;����� (NBO)

���!E�  = 123 ��'/��%? � #������� "��0�� ��'�& ���� (NBO)
���!q  0,06 ��.". (��. ��!%�;&). 

R �!��"������ �-��0"� &�����&=� ;����$ 21NH � 22N �����;��%�, ���#�%�'���$� #�� &/%�� 
25� (���. 1). ��� +��� ������0��0 N � H � HN � N ����$ 1,73 � 2,61 Å ��������������. ���-
!���$* ��&����� ����. IIIa ���%�/���� �2	�� �� ��%���� � �!��"�����= ��&�����%��&%0��$� 
�-��0"�* (��. ��!%�;&). 

��%��&%$ #��<��������� II � III ����� ����������$ � 0�%0=��0 ����� #%������ #� ����-
����= � �2	�� (��. ��!%�;&). ����$ �"��� 
> � ��� ���%��0=��0 &'� �� 5�, � ����$ �	 — �� 
10—16�. d���%?�$� <��/����$ �����;��%�� II � IIIa ���'� ���%����$ �� #%������� ��%��&%$  
 

� ��"%����* ���#���, � �������%� 
Ph �� 43 �� 63� 
(��. ��!%�;&). �!$��� ��� ����� #%����* 0�%0���0 
�����;��%������0 ��%��&%�, ��� ��'� ��%����� 
Ph, 
��� ��'�� �������%?�������? � #�%?"& ����� ���#��� 
��#�0'���0 ��$�-<���%?�$� <��/������ � ������$� 
�-�����<���� [ 19 ]. ����������$* ��&����� IIIb, �� 
�&I����&=I�* � ���%?�$� &�%���0� � ���!����*, ��  
 

"��. 1. R�&�����%��&%0���0 �-��0"? � �����;��%� II 
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�-����;���������* <���� (6) [ 23 ], ���"�%�0 %�G? ��������%?�� ��#%����� (��. ��!%�;&) � � �� 
'� ����0 ���!�%�� #�%0��"�����$� (� = 3,7 D) �" �"&����$� �����;��%��. 

R� <��/����� ��%��&%$ II � ��&�����%��&%0���* �-��0"?=, ������0 �#���!���&�� %���%?-
���& &#%�I���= ��, ��%����� �	—	 ������%0�� ���/� 3,5�. �� &�����&=I�� � H-��0"� #�����$ 

> ��$�-���<���%�����%� (II) �$���0� �" #%������� �����;��%� #� ��"�$� �� ������$, ��� 
!%�/�#��0����&�� �!��"�����= ��� �-����;����� � +%���������������. R�� ��� ����� ������-
�� 
> ��%��&%$ IIIa ���'� �$�����$ �" #%������� �����;��%�, #�� +��� � ���!�%?G�* ���#�-
�� #����� �� ��������������/� ��%?;�, �� ��%���$* � �!��"�����= �-����;������$� <���. 

���34�3���-5���6���$��4�� ���8������� �-�!��&��%7 <&4��>�4"�!. ��%&����$� ���-
����$� ����$� &��"$��=� �� ��, ��� ��%��&%� �2	�� (I) �� �!��"&�� ���%����-������$�  
�-����;����� � +%���������������, � ��������� DMF, � &������� ��0"�* NH �����;��%���-
���* #�%����. �#����"�;�0 ���&��&�$ �2	�� �DMF #���"�%� (���. 2, �), ��� !�%�� +���/�����-
��� �#�������$� 0�%0���0 ���#�%�'���� ��%��&%, #�� ������� DMF ���&#��� � ����? �%�!�� 
�"������*����� � ��	�-#������� ����/� �" ��$�-<���%?�$� ��%�;. R�%����� +���/�� ���!�-
%�"�;�� (NBO)

���!E�  � +��� �%&��� ��"������%?�� � ������%0�� ���/� 12 ��'/��%?. �! ���&������ 
+<<�������* �-��0"� �������%?���&�� ���'� ��%����� #������� "��0�� (NBO)

���!q , �� #���$G�=-
I�0 0,01 ��.". (��. ��!%�;&); #�� +��� ������0��0 ��'�& �������-��;�#����$�� ;������� 2,37 
� 3,43 Å ��������������, ���0 &/�% ���%�����0 #������ �� �� %����, ��0"$��=I�* ;����$ �  
� �, ����? ��%. 

R"������*����� DMF � ����� �" <���%�� ��%��&%$ I ��%� �"���0�� /�������= �����-
;��%�, ��%�0 �� �����%?�� ����� �����������* (��. ��!%�;&); ���!�%?G��& �"������= #��-
���/����0 �"������*���&=I�� <���%?��� ��%?;�, &/�% ��"������ ������/� ��"������� �� 7�. 

���#���!����? �2	�� (I) � �!��"�����= �-����;���� � &������� 
> �����;��%�, �.�. ��"-
��0 �/� NH-���������?, !$%� &������%��� ����� #� ���&�����= �"������0 ���&��&�$ �#����� 
#�/%�I���0 (W��) � �%�!�#�%?��/� ����/� � �#������ 1� k�� #�� "����� �����������&=I�/� 
����������%0 �� +%�������������$* DMF, #� ���"�������� �������� ����/� /������$� #�%�� 
� �#������ <%&����;��;�� (W��) � W�� � +��� ������, � ���'� #� ���&�����= �� ����������* 
�2	��, ������%%�"������/� �" DMF, ������ &��%���0 ��0"����/� ����������%0 [ 7, 10, 11, 24—
26 ]. �"������ ���'�, ��� �!��"������ #��<������� �-����;����� � +%��������������� #� 
> 
��'�� �� �����%?�� #��0���� &��%������? �������� �� ���#%�����!��"�����0 � ��%0�� p- � d-
����%%�� [ 24, 25 ], ��/� �� ��!%=�����0 � �%&��� ����. I; ��#�����, ���������&=I�0 �#���!-
����? �%���������� ��!������� #��<������, � �����$� ��������0 ����. I, #���'����0 � +%��-
�����������$� ������ � ��"������� � �%�!� #������������$�, ��#����� � &��&���* ���%��� 
(����) [ 27 ]. 

��#�����, #��<�������$ II—III — ���%�/� �2� — #���"�%� !�%�� �$���&= ��������&=  
���������? ��0"�* NH � ����;�� (1). 	��, � ��"&%?���� !%�/�#��0���/� ���#%��������/� ���-
#�%�'���0 #������� NH �����;��% H3(ms-Ph)3Cor (II) �!��"&�� �-��0"? � ��%��&%�* DMF  
 

 
 

"��. 2. 	�#$ �"������*����* � ��%��&%�� I � III, � ���'� �� �-����;����� � DMF #� ����$� ��������- 
                                      ���������/� �������: I �DMF (�), IIIa �DMF (� ), IIIb �DMF (�) 
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( (NBO)
���!E�  = 123 ��'/��%? � (NBO)

���!q  = 0,061 ��."., ��. ��!%�;&). �/�% ��'�& �-��0"$��=I��� 
;������� �������% ���/� 9�, � ������0��0 rX � H � rX � YH — 1,79 � 2,80 Å. ��������������, �!��-
"������ �-����;���� ����. II ���%�"&���0 � &������� �/� /�&##������ 24NH (��. ���. 2, �), ���,  
� ���������, �!&�%��%��� ������������ #��������, ��/�� ������0��� ��'�& ��������� NH-
;������� �� &��%����� �������%?��. ��� +��� #����� /�&##$ 23NH ��#���%�� � ������& �� 
#%������� �����;��%�, #������#�%�'�&= %���%�"�;�� ��%��&%$ DMF, � ��&�����%��&%0���0 
�-��0"? � �-����;���� ���<���%�����%� �3(ms-Ph)3Cor (II) ������0���0. ������������� �� 
�%��$ ��"�����=� �� 1,77 � 2,63 Å, � &/�% �� 27�, #�������? ��0"� �����%?�� ���'����0 
( (NBO)

���!E�  = 103 ��'/��%?) � (NBO)
���!q  = 0,051 ��."., ��. ��!%�;&). 

R ������� �-����;���� � DMF #%��������? ���&��&�$ ��%��&%$ H3(ms-Ph)3Cor #�������-
��� �� �"���0���0, �� ��'� �����%?�� &#%�I����0 "� ���� �$������0 �" �/� #%������� ����/� 
�" ���� NH-#�������, ��� ����� �����0 �" ��%���� &/%�� ���%�����0 ������ �	, "� ���%=����-
�� �-��0"����/� <��/����� (3,6�) (��. ��!%�;&). W��� �$��� ��/%��&���0 � ����� +��#������-
��%?�� ��!%=���G���0 &���?G����� �������$� ����/�� #�%�� +%�������$� �#������ <%&�-
���;��;�� (W��) � #�/%�I���0 (W��) ����;���� ����. II #� ��������= �� ���!����* ��%��&-
%�* [ 10 ], � ���'� � ��%?��#�%?�$� ����/�� ��/��%� NH-#������ #�� �!��"������ �-����-
;����, �!&�%��%���=I�� ���� ������������� �����;��%� [ 26 ]. �!��"������ �-����;���� ��-
��. II � DMF ��#����'�����0 ���������$�� �"������0�� ���%� � ������������� #�%�� � W��, 
� �� �����/����� �-����;���������* <���$ ��!%=�����0 �$��'����0 ��&#��? &!$%� ����$, 
����������&=I�0 ��#�����= ��0"����/� ����������%0 (������ 1:1, 60 ��'/��%?) [ 10 ], ��� ��-
��G� ��/%��&���0 � ��G��� �������$�� ����$�� (��. ��%����& +���/�� �"������*����0 ���-
��; �Eint � ��!%�;�). ����&������ � ��%��&%� II ��&�����%��&%0���* �-��0"� �!�0��0�� �!��-
"������ +��� ���������$� %�/����� ��%?�� ����/� ��#� �-����;����� ������� 1:1. 

R"������*����� �����#����%?��/� �����;��%� � ��%��&%�* DMF ���!�%�"��&�� ������& 
�� ���� �"&����$� �%&��0�, ������ ��%� �!��"�����0 &���*����* �-��0"� +%�������������  
� ��&���;��%������* NH-/�&##������* �� #���������, ��� � �%&��� ����. I �%� IIIb, ��%����� 
�"������0 +%��������* +���/�� �E0 �%� +���/�� �"������*����0 �Eint �/�����������0 23—
26 ��'/��%?, ��%� '� �-����;��� �!��"&���0, �� 42—52 ��'/��%?. 

����������� ��������-���������� �������� &������%���, ��� ��&����� � �!��"&�� �-��0"? 
� ����* ��%��&%�* DMF #���������� 22NH-/�&##������ ( (NBO)

���!E�  = 73 ��'/��%? � (NBO)
���!q  = 

= 0,064 ��.".). �/�% ��'�& ��0"���$�� ;������� ������%0�� 17�, � ������0��0 ��'�& ���� 1,95 
� 2,91 Å. ���������� !�%?G�� ������0��0 �������%?���&=� � �%�!�� �-��0"$�����, ���, ��"-
��'��, �!�0��0���0 ���'� ���, ��� � �!��"������ ��0"� ��'�� &���������? � 24NH-/�&##������ 
����. IIIa, #����� ������* ������������ � ������& �������/� ;�����, ������ �����0 �-��0"?  
� #�%��* ���� �� �!��"&���0 (1,95 � 3,47 Å, &/�% 17�). ���&��&�� �����;��%� IIIa � �-����;���� 
���������0 ���!�%�� ��#%����* �" �"&����$� (&/�% � #%������� N3C — 6,9�; &/%$ ��'�& ��0-
"0�� �	—�	 ���?��&=� �� 13,5 �� 19�), #�� +��� &/%$ ���I���0 <���%?�$� ��%�; �����%?�� 
&���?G�=��0. d��� �!��"�����0 ��&������� III� �-����;���� � &������� ��&���;��%������* 
��0"� NH �����;��%� �!�0��0�� ����� +��#��������%?�� �!���&'����� &������ ��&� ��%��&% 
����������%0 � #��;���� ��&������� III� � IIIb � ��#�%0��$� ������ [ 8 ]. ��������, ���� ��-
%��&%� +%������������� �������&�� ��0"? NH #���� ��&������"�;��* [ 6 ], � �����0 ���!�%�"�-
�&�� �!��"&=I�*�0 ��&����� b. R #�%0���* ����� (MeCN) ��%��&%� ��&������ � ������������ 
&'� � #��;���� ����������0, #�+���& ���!&���0 ��%?�� ���� ��%��&%� +%��������������/� ���-
�������%0 �%0 ���!�%�"�;�� IIIb [ 28 ]. 

��*������%?��, �%0 �&I���������0 ��&������ IIIb, #�%��0 +%��������0 +���/�0 ������/� 
!�%�� ��� �� 20 ��'/��%? ��'�, ��� & IIIa, � ���%?�$� &�%���0� � �������� �%� ������%%���-
���� �����0��� ���!������ ���!�%�"�;�0 �/� ���G��;��%������* 2NH-/�&##������. ��#$��� 
�#����"�;�� ���&��&�$ IIIb·DMF, � ������* ����������%? ���#�%�'�� ��� ��������;����$� 
;������ �����;��%�, �� #������� � �!��"�����= �-��0"�, � �/�����������0, ��� � � �%&��� 
�2	�� (I), �%�!$� �"������*������ �������/� �-;����� ����������%0 � ��	�-#������� ��$�-



������ �	��
	����� ����. 2014. 	. 55, Q 5 875

<���%?��/� ��%?;� ( (NBO)
���!E�  = 10 ��'/��%? � (NBO)

���!q  < 0,01 ��.".). ��� +��� &/�% ��'�& &����-
������ �"������*����0 ����� 11,3�, � ������0��0 ��'�& ���� 2,40 � 3,46 Å ��������������, �.�. 
��0"$����� ��'� �%�!��, ��� � �%&��� ����. I. W��� <��� #�"��%0�� "��%=���?, ��� ��&���;��-
%������0 NH-/�&##� ��&������ IIIb �� 0�%0���0 ��������� �������*. 

f�%� '� ���!�%�"�;�= IIIb #�������? #� ���G���& 2NH-#�����& (6), �� ��!%=�����0 �!��-
"������ �-��0"� � (NBO)

���!E�  = 80 ��'/��%? � (NBO)
���!q  = 0,037 ��.". (��. ���. 2, �). �/�% ��'�& ��0-

"���$�� ;������� ������%0�� 15�, � ������0��0 ��'�& ���� 1,79 � 2,80 Å. ���%�/����0 ������-
�����* ���&��&�� IIIb �DMAA !$%� ����� �!���&'��� � ������%%������� �����0��� ������� 
��� [ 29 ]. 

�!��"������ �-����;��������$� c DMF <��� #��<��������� I—III ���/�� ����� � �&I�-
��������& ����& �� ��#�%?�$� �������� #� ��������= �� ���!���$�� �����;��%���. ��� 
+��� �!��"������ �-����;����� � ���G��;��%������� ���#�%�'����� ��0"� NH, ��� � �%&��� 
����. IIIb, #������� � !�%�� �$��'����* �� #�%0��"�;�� (� = 3,7 � 8,7 D), ��� #�� �!��"���-
��� ��&���;��%������/� �-����;���� (����. II; � = 1,4 � 3,3 D). 

R� ���� �����������$� �%&��0� ������ �-����;����� �2� ��DMF ����� 1:1. �" ����$� ��!-
%�;$ � ���. 2 ��'�� �����?, ��� #�� �"������*����� �������/� �-;����� ��%��&%$ DMF  
� ��&���;��%������* NH �%� <���%?��* ��-/�&##�������� ��%��&%� DMF ���/�� ���#�%�'�-
�� ����� �!��"��, ��� ���� �������� �� <����%?��* /�&##$ ������������ �� �������$* ���� 
�"��� (—N=) �����;��%�. ��� +��� ��������������� �"������*����� 0�%0���0 �%�!$� 
( (NBO)

���!E�  = 1—3 ��'/��%?) � �� ��'�� ������������?�0 ��� ���������0 ��0"?. ������ �-����-
;����� �����;��%�� I—III � !�"��� 6-31G #����% � ��/%�������= #�%&����$� ��"&%?�����. 

	���� �!��"��, �� ������ #�%&����$� ��"&%?����� ��'�� ���%��? �%��&=I�� �$���$: 
1. R$#�%����$� ��������-���������� ������$ ���&��&�$ � +���/����� ��%��&% I—III  

� �� �-����;����� � DMF ������� 1:1 �����0��0 � ����G�� ������������ � ����$�� W��, W��, 
1� k�� �#��������#��, � ���'� ��"&%?������ �����/��������������� � �#�����<����������-
���� �"������* [ 4—12, 24—28 ]. 

2. ������$ �������%?���&=� � ��%���� � ��%��&%� ��$�-���<���%�����%� (II) #�����* 
��&�����%��&%0���* ���������* ��0"�, ��� #������� � !%���������= ����/� �" NH-;������  
� ����;�� �!��"�����0 �-����;����� � +%���������������. 

3. �� �#���!����� � �!��"�����= �-��0"�* � &������� ��0"�* NH ��������;����$� ;��-
���� �����;��%�� ��%��&%$ ��'�� ���#�%�'��? � �0�: I � IIIb < IIIa < II. 	�&����� IIIb �!��-
"&�� �-����;��� � &������� ���G��/� #������ 2NH. �!��"������ �����;��%�� IIIa �-��0"�  
� +%�������������� �!�0��0�� &������ ��&� ��%��&% ����������%0 � #��;���� �/� ��&������-
"�;�� � ��#�%0���* ����� [ 8 ]. R"������*����� ��������;����$� ;������ ����. I � IIIb � DMF 
�/���������, �.�. +�� ���������0 ���������* ���������� ��&���;��%������� NH-��0"�* �� 
#��0�%0=�. 

 
��!��� �$#�%���� #�� #�����'�� /����� �����*���/� <���� <&��������%?�$� ���%�����-

��* (Q 12-03-97542_�_;����_�). 
�'��(!  )��%"��*"+ 
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