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���������� �������� ������� �!��������� "����#!�!$ (ELF) $ �#��������% �!���% $!-
&!#!&�!' �$��� &�� #�&� *!�����, !+��&�/0�% $���#�*!������#�!' $!&!#!&�!' �$��1/ 
C—H�X (X = N, O). 3!�����!, ��! �������� ��&���� +���#����� $���#����% � $�����-
��% "����#!�!$ (CVBI) $! $��% ������% 6!�!8����1��. 9�! 6!�$!���� !%�#����#��!$��1 
��������� $!&!#!&��� �$��� ��� ���+�� $���*!&�'��$�� 6#��*�0���$���! "����#!���-
������!' 6#�#!&�. ��� +!��� ���1��% $���#�*!������#��% $!&!#!&��% �$���'  
N—H��, �*�/0�% ��������1��' $���& �!$������!��� $ �$���$����, �������� ��&���� 
+���#����� !�#������1�!. ��+�/&����� $���*!�$��1 6�#�*��#!$, #����������% $ #�*-
��% ��!#�� ������� �!��������� "����#!�!$ (ELF) � �$���!$!' ��!#�� ���!*� $ *!��-
����%� (QTAIM). ��� $!&!#!&��% �$���', �*�/0�% 6!�!8����1��' ��&��� +���#��-
���, $������� �&$�;� #��!����� *!����!$!;! ��!*� $!&!#!&� $ �6���#�% <�� 1�, ��&�-
��#!$���!;! $!&!#!&�!' �$��1/, ��������1�! *��1?�, ��* &�� $!&!#!&��% �$���' � !�-
#������1��* ��&���!* +���#�����, � *�8��!*�!� #����!���� H�X $ 6�#$!* ������ 
��������1�! +!�1?�. 3!�!8����1��' ��&��� +���#����� !�$����� $ �6���#�% �
 ;!��-
+!*� �&$�;� 6!�!�� $������!;! �!��+���� �!$������!' �$��� &!�!#� $!&!#!&� $���&��-
$�� $!&!#!&�!;! �$���$����, � !�#������1��' ��&��� +���#����� — �#���!*� �&$�;� 
"�!' 6!�!��. 
 
� " # $ � % & �  ' " � % �: $���#�*!������#��� $!&!#!&��� �$��1, ������� �!��������� 
"����#!�!$, ��&��� +���#����� $���#����% � $�������% "����#!�!$, �$���!$�� ��!#�� 
���!*� $ *!������%�. 

�������� 

�������� $���#�*!������#��% $!&!#!&��% �$���' (D�D�) *��!&!�!;������ ��������1�! 
��!8���, ��8��� *�8*!������#��% $!&!#!&��% �$���'. ���!$�!' 6#!+��*!' 6#� �������� 
D�D� ���8�� $�+!# �����$!'� �!��� !������, !��!�����1�! �!�!#!' #���*��#�$����� �#���-
#�', 6!�$!��/0�' �&����1 $�$!& ! ������� $!&!#!&�!;! �$���$���� �� !��!$���� �6���#��1-
��% � ��#����#��% &����%, ��+! 6�#�*��#!$, 6!�������% �� �$���!$!-%�*������% #�����!$. 
��� 6#�!&!����� "�!' 6#!+��*� *!;�� �#�$��$��1�� #�������� �!��!#*�#� ��� ��!*�#� !&-
�!' � �!' 8� *!������, ��+! ��6!�1�!$��1�� *!&��1��� ��!��#����#��� �!�&������. ������ 
!&�!' �� ���+!��� $�8��% %�#����#����� $!&!#!&�!' �$���, �� "��#;��, $ ������ $���#�*!��-
����#�!;! $���*!&�'��$�� �$������ ���+!��� ���#�&�����1�!'. ��6!�1�!$���� *!&��1��% ��!-
��#����#��% �!�&�����', �� �*�/0�% D�D�, $ "�!* ������ ��6#�;!&�!. �#�$����� "��#;�' 
#�������% 6#!��#����$����% �!#* *!������, $ !&�!' �� �!�!#�% #���������� D�D�, � $ &#�-
;!' ���!$�� !������$���, ���8� �� 6#�$!&�� � �!##�����* #����1����*, 6!��!�1�� $ ��8&!' �� 
6#!��#����$����% �!#* *!������ $!������� ����' �!*6���� $���#�*!������#��% $���*!-
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&�'��$�', ��! 6#�6����$��� &!��!$�#�!*� $��������/ $���&� $!&!#!&�!' �$��� $ �!$!��6��/ 
"��#;�/. 

D ����!�0�� $#�*� &�� !����� "��#;�� $!&!#!&�!;! �$���$���� ?�#!�! ��6!�1������ 
6!&%!& $ #�*��% �!#*����*� ����#��1��% �$���$�% !#+�����' (Natural Bond Orbital, NBO)  
� �$���!$!' ��!#�� P"'&�#� ���!*� $ *!������%� (Quantum Theory Atoms in Molecules, QTAIM) 
[ 1—7 ]. 3#� ������� $!&!#!&�!' �$��� *��!& NBO !+��#�8�$��� 6�#��!� "����#!��!' 6�!�-
�!��� !� ��6!&�����!' 6�#� "����#!�!$ ����6�!#� $!&!#!&� �� #��#�%��/0�/ !#+����1 �!$�-
�����!' �$��� &!�!#� $!&!#!&�, 6#���* "��#;�� ���!;! $���*!&�'��$�� ��* +!�1?�, ��* 6#!�-
��� $!&!#!&�!� �$���$���� [ 1, 5—7 ]. ������� $ #�*��% QTAIM 6!�$!��/� !6#�&����1 �!6!�!-
;������� %�#����#������ $!&!#!&�!' �$���: "����#!���/ 6�!��!��1 $ �#�������!' �!��� (
	) 
$!&!#!&�!' �$���, ��6������ "����#!��!' 6�!��!��� $ 
	, �!���1��/ �����������/, 6!�����-
��1��/ � !+0�/ "��#;�/ "����#!�!$ $ 
	 [ 1—5 ]. 
�� 6!������ &����� #������ &�� +!�1?!;! 
#�&� *�8*!������#��% $!&!#!&!�$������% �!*6����!$, $�� "�� 6�#�*��#� 6!&%!&� QTAIM 
����'�! �$����� � "��#;��' $���*!&�'��$�� *�8&� &!�!#!* � ����6�!#!* $!&!#!&� [ 8—10 ]. 
3!�������� �!!��!?���� +��� � ��6�%!* ��6!�1�!$��� &�� !����� "��#;�� D�D� [ 11 ]. 
���+!��� #��6#!��#������* *��!&!* !����� ���!;! $���*!&�'��$�� ���� *��!& 9�6��!��, 
�$���$�/0�' "��#;�/ $���*!&�'��$�� � �!���1�!' 6!�������1�!' "��#;��' "����#!�!$ $ 
	 
$!&!#!&�!' �$��� [ 12, 13 ]. D*���� � ��* #�& &����% �����$��� �� ��������1��/ 6�#�!����� 
"��#;�� $!&!#!&�!;! �$���$���� 6#� ��6!�1�!$���� *��!&� 9�6��!��, !�!+���! $ ������ ���-
+�% $���*!&�'��$�' [ 10, 11, 14 ]. P!�1?�� �!!�$����$�� *�8&� "��6�#�*�����1��*� � #�����-
��*� &����*� &!���;����� 6#� ��6!�1�!$���� ��$���*!��� "��#;�� $!&!#!&�!;! �$���$���� 
!� �������� "����#!��!' 6�!��!��� $ 
	 $!&!#!&�!' �$��� [ 11, 14 ].  

�#�$�����1�! ��&�$�! P��!* � 9&8�!*+!* [ 15 ] +��� #��$��� ��!#�� ������� �!������-
��� "����#!�!$ (electron localization function, ELF), 6!�$!��/0�� !6���$��1 %�*������/ �$��1 
� 6!����� �!��������� "����#!�!$ $ !6#�&������% !+�����% *�8��!*�!;! 6#!��#����$� $ 6#�-
&���% $��' *!������ [ 15, 16 ]. 	�!#�� ELF 6!�$!���� ��;��&�! !�!+#�8��1 !+!�!�����/ ��#��-
��#� ��!*!$, $ �����!��� &��� ����!� #��&������ *�8&� $���#����*� � $�������*� "����#!��-
*� [ 17 ]. U������� ELF, �(r), !6#�&������� 6! �!#*��� 
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�!�!$���� !#+�����; �(r) — "����#!���� 6�!��!��1. 
D������� D(r) 6!�$!���� !+��#�8��1 ��+��!� 6�!��!��� ����������!' "��#;��, $��$��-

�!' !������$����* 3����, $ �! $#�*� ��� $������� D0(r) — "�! 6�!��!��1 ����������!' "��#-
;�� !&�!#!&�!;! !&�!"����#!��!;! ;��� $ *!&��� 	!*���—Z�#*� [ 18, 19 ]. D������� ������� 
�(r) *!8�� *����1�� $ ����#$��� !� 0 &! 1, ��* +��8� �������� � 1, ��* $�?� �!��������� 
"����#!�!$ $ &���!' �!��� 6#!��#����$�. U������� �(r) = 1/2 �!!�$����$��� "����#!��!*� ;��� 
[ 15, 16 ]. 

	�!#�� ELF ��?�� �$!� 6#�*������ � &�� !6������ $!&!#!&��% �$���' [ 20—23 ]. <$����1 
�!6!�!;������* *��!&!* �������, !�� !+��6���$��� ��+!# 
	 �� 6!$�#%�!��� ������� �(r), 
�������� ELF $ �!�!#�% %�#����#���/�, $ �!* �����, $!&!#!&��� �$���. ��� $!&!#!&�!' �$��� 
�*�/��� &$� +����'�� $ !+����� $�������% "����#!�!$. 3�#$�' �� ��%, �!!�$����$�/0�' "���-
�#!��!' 6�#� �!$������!' �$��� &!�!#� $!&!#!&� D—H, �!��� &�����6�������' %�#����#.  
� !&�!' ��!#!�� !� 6#�*����� � +����'�� $���#����% "����#!�!$ &!�!#� D. D�!#!' +����'� 
$�������% "����#!�!$ �!!�$����$��� ��6!&�����!' 6�#� "����#!�!$ ����6�!#� $!&!#!&� A  
� �!��� *!�!����6�������' %�#����#. � !&�!' ��!#!�� "�!� +����'� 6#�*����� � +����'�� 
$���#����% "����#!�!$ ����6�!#� A, � � &#�;!' — � 6�#$!*� +����'�� $�������% "����#!�!$ 
&!�!#� D. 	���* !+#��!*, �#� 
	 ��6� (3, –1) !+��#�8�$�/��� $ !+����� $!&!#!&�!' �$���  
D—H�A, &$� *�8&� +����'��*� $���#����% � $�������% "����#!�!$ &!�!#� $!&!#!&� D  
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���. 1. D�& ������� �(r) $ 6#!��#����$� *�8&� &!�!#!* 
$!&!#!&� D � ����6�!#!* $!&!#!&� � 6#� !+#��!$���� $!&!- 
                                 #!&�!' �$��� D—H�A 

 
� ����6�!#� $!&!#!&� � � !&�� *�8&� &$�*� +����'-
��*� $�������% "����#!�!$ D � �. �%�*�������� ;#�-
��� ��*������ �������� �(r) $ !+����� $!&!#!&�!;! 
�$���$���� ��!+#�8�� �� #��. 1. 

Z����# � �!�$�!#�*� [ 20—22 ] 6!�����, ��! �����-
��� �(r) $ 
	 (3, –1) $ !+����� $!&!#!&�!' �$��� *!8�� +��1 ��6!�1�!$��! &�� !����� "��#;�� 
"�!;! $���*!&�'��$��. ��� "�!' ���� +�� $$�&�� ��&��� +���#����� $���#����% � $�������% 
"����#!�!$ �CVBI (CVBI — core-valence bifurcation index), !��!$����' �� �!6!���$����� �����-
��' �(r) $ 
	 ������� ELF �� $!&!#!&�!' �$��� D—H�A. 
 �!8�����/, $ ����#���#� �*�/�-
�� #���!������ 6#� !6#�&������ ��&���� +���#����� �CVBI. 	��, $ #�+!��% [ 20, 21 ] �������� 
�CVBI !6#�&����! 6! �!#*��� 
 �CVBI = �cv – �vv , (2) 
;&� �vv — �������� �(r) $ 
	 (3, –1) *�8&� +����'��*� $�������% "����#!�!$ &!�!#� D � ��-
��6�!#� A; �cv — �������� �(r) $ 
	 (3, –1) *�8&� +����'��*� $���#����% � $�������% "���-
�#!�!$ &!�!#� D. 3#� "�!* !�#������1�!� �������� �CVBI �!!�$����$��� �����/ ���1��%  
� �#�&��% $!&!#!&!�$������% �!*6����!$, � 6!�!8����1�!� �������� — �����/ ���+�% $!&!-
#!&!�$������% �!*6����!$ [ 20, 21 ]. 

D #�+!�� [ 24 ] &�� !6#�&������ ��&���� +���#����� �CVBI ��6!�1������ ��1��#����$��� 
�!#*��� 
 �CVBI = �vv – �cv. (3) 
D �!#*��� (3) $������� �vv �#�������� ��� �������� �(r) $ 
	 (3, –1) *�8&� +����'��*� $�-
������% "����#!�!$ D � ����6�!#� �, � �cv — ��� ���+!�1?�� �� &$�% $������� �(r) $ 
	 �� 
$!&!#!&�!' �$��� D—H�A.  

��&��� +���#����� �CVBI ����#6#���#����� � 6!*!01/ &!*��!$ �!���������, !;#������-
��% ��!6!$�#%�!���*� ������� �!��������� "����#!�!$, �! ��������*� �������, #�$��*� �vv 
� �cv [ 24 ]. `��� $������� �CVBI 6!�!8����1�� 6! �!#*��� (3), �! ���!' &!*�� �$������ !+0�* 
&�� $�������% "����#!�!$ &!�!#� $!&!#!&� D � ����6�!#� $!&!#!&� �, �! #��&������* &�� 
$���#����% � $�������% "����#!�!$ &!�!#� D (#��. 2, �). 3#� !�#������1�!*, 6! �!#*��� (3), 
�������� ��&���� +���#����� �CVBI &!*�� �!��������� &�� $�������% "����#!�!$ &!�!#� $!-
&!#!&� D � ����6�!#� $!&!#!&� A, ��6#!��$, #��&����, � &�� $���#����% � $�������% "����#!-
�!$ &!�!#� D — !+!+0�� (�*. #��. 2, �).  

3�#$�' �����', �!;&� �CVBI > 0, !�$����� �*�#����* 6! $������� ��+! ���1��* $!&!#!&-
��* �$���*, $ �!�!#�% ��*���� $���& �!$������!;! �$���$���� $���&��$�� &��!���������  
 

 
 

���. 2. D�& ������� �(r) &�� ������ �CVBI > 0 (�) � �CVBI < 0 (�) �!;����! �!#*��� (3). �!;����! �!#*���  
                                   (2) ����� ��&���� +���#����� 6!*���/��� �� 6#!��$!6!�!8���. 
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"����#!�!$ *�8&� $�������*� +����'��*� &!�!#� $!&!#!&� D � ����6�!#� $!&!#!&� �. D! $�!-
#!* ������, 6#� �CVBI < 0, #���������� ���+!� $���*!&�'��$�� [ 24 ]. 

� $ �!* [ 20, 21 ], � $ &#�;!* [ 24 ] !6#�&������ ��&���� +���#����� �CVBI 6#����6���1��* 
�$������ �!, ��! !6#�&���/0�/ #!�1 �;#��� ��*������ ����� ��&���� �CVBI, �����$�/0�� �� 
��*������ 6#�#!&� $!&!#!&�!' �$���. D &���!' #�+!�� &�� !6#�&������ ��&���� +���#����� 
�CVBI ��*� ��6!�1�!$��� �!#*��� (2) $*���� � �!!�$����$�/0�*� ��������*� �cv � �vv. 3#� 
"�!* 6#���*�����, ��! !�#������1��' ��&��� �CVBI �$�&����1��$��� !+ �*�#���!' ��� ���1�!' 
D�D� �! ��������1��* $���&!* �!$������!���, �!;&� ��� 6!�!8����1��' ��&��� �CVBI �����-
$��� �� ���+�/ D�D�, 6#��*�0���$���! "����#!���������!' 6#�#!&�. 3#����! $! $��*���� 
���8� �!, ��! ��* *��1?�, � ����!* �����, �������� ��&���� +���#����� �CVBI, ��* 6#!���� !+-
#����*�� $!&!#!&��� �$��1 [ 21 ]. 

������ ��!#�� ELF �!;����/��� � &����*� &#�;!;! �!6!�!;�����!;! *��!&� �������  
��#!���� $�0���$� $ #�*��% QTAIM [ 25 ]. D �����!���, +��� 6!������ ������������� &!��!-
$�#��� ����'��� ��$���*!��1 *�8&� ��&���!* +���#����� �CVBI, 6!�����*�* �� #������ $ #�*-
��% ��!#�� ELF, � "����#!��!' 6�!��!��1/ �BCP $ 
	 $!&!#!&�!' �$���, 6!�����*!' �� #������ 
$ #�*��% QTAIM. 	�� ��� 6!���&��' 6�#�*��# ��$���� !� "��#;�� $!&!#!&�!' �$��� [ 8—10 ], 
��6!�1�!$���� 6�#�*��#!$ ELF &�� !6������ $!&!#!&�!' �$��� *!8�� #���*��#�$��1�� ��� ��-
&�8��' *��!&. 

D ����!�0�' #�+!�� 6�#�*��#� ELF, $ �!$!��6�!��� � +!��� ?�#!�! � &����1�! �����&!-
$����*� 6�#�*��#�*� QTAIM, ��6!�1�!$��� &�� !����� %�#����#� D�D� C—H�X (X = N, 
O) &�� #�&� *!&��1��% *!�����. 	���� $!&!#!&��� �$��� !��!����� � #��#�&� ���+�% � 6!"�!-
*� �#�&�! &������#��*�% $���*!&�'��$�'. �% !�!+���!��1/ ���8�� ��!+����' ;!��+!' �&$�; 
�—� �!��+���' $ �
 �6���#�%, $���&��$�� $!&!#!&�!;! �$���$����, $*���! !8�&��*!;! �#��-
�!;! [ 26—29 ]. 3!"�!*� ������������� $!&!#!&��% �$���' "�!;! ��6� 6! ��!#��������* 6�#�-
*��#�*, 6!�$!��/0�� &����#����#!$��1 �#�&���!���� $!&!#!&��� �$��� � 6#�����!* �#���!-
;! �*�0���� 6!�!�� �!��+���', !�$���/0�% �!$������!' �$��� &!�!#� $!&!#!&�, � 6#�����!* 
;!��+!;! �*�0���� "�!' 6!�!��, 6#����6���1�! $�8��. ���&��� !�*����1, ��! 6�#�*��#� ELF 
!+��!����1�! +��� ��6!�1�!$��� �!�1�! &�� !6������ D�D� �—H�� [ 22 ], �!;&� ��� 6!&!+-
��� �����&!$���� $ !��!?���� D�D� C—H�X (X = N, O) &! ����!�0�;! $#�*��� �� 6#!$!-
&����1. 


���
*	�	� � �� �+��-�����  

D ������$� !+q���!$ &�� �����#!$���� $!�*!8�!��� �&��$���!;! !6������ D�D� C—H�N 
� C—H�� � 6!*!01/ 6�#�*��#!$ ELF +��� $�+#��� *!������ 1,1
-&�$����-2,2
-+��*�&�-
�!���� 1, 2-$����!���6�#�&��� 2, 2-$������!6�#�&��� 3 � 1-$����-5-��#��-1,2,4-�#���!�� 4, 
Z-��!*�#� ��#��-*����-!���*� 5 �!!�$����$���!. D &!6!������ � ��* +��� 6#!$�&��� #����-
�� 6�#�*��#!$ ELF &�� 3,3-+��(��!6#!6���*��!)-1-6#!6-2-��-1-!�� 6 � 2-(2-�!#*��"��-
���)6�##!�� 7, $ �!�!#�% #���������� 6#!���� D�D� N—H��, &�� �!;!, ��!+� �#�$���1, ��� 
#������� $ ��6�% $!&!#!&�!;! �$���$���� !�#�8�/��� �� "��% 6�#�*��#�%. ��#����#��� �!#-
*��� #����������% *!����� 6#�$�&��� �� �%�*� 1. D�+!# ��#����#��% �!#*�� !+���!$��� 
��*, ��! "�� ��+! +������ 6! ��#!���/ $�0���$� +��� ������� #���� "��6�#�*�����1�! � ��-  
 

 
 

�%�*� 1 
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#��$���� ELF � 
	���$��
�� ��$
�� ��%�� ���������� ����	����� � ��!����&� '!�
�	����  
(�cv � �vv, ��. �&.), ����
� ��"�	
�(�� ����	����� � ��!����&� '!�
�	���� (�CVBI, ��. �&.),  

'!�
�	����� �!������
 � 
	���$��
�� ��$
� ����	����� ���)� (�BCP, ��. �&.)  
� ����$��
�� ����� �����
����� ����� ����	��� (�, *.&.) �!� ���������� 1—7* 

J �!�&������  	�6 $!&!#!&�!' �$��� �cv �vv �CVBI �BCP �C�, �N�,  �� 

1 �—H�N 0,094 0,051   0,043 0,016 8,01 1,2 
2  �—H�N 0,098 0,056   0,042 0,019 7,55 1,0 
3 �—H�N 0,090 0,033   0,057 ��� 7,11 0,6 

4 (4�) �—H�� 0,090 0,045   0,045 0,014 7,61 0,7 
5 (5�) �—H�� 0,086 0,036   0,050 0,015 7,36 0,7 
6 (6�) N—H�� 0,109 0,144 –0,035 0,042 11,36 ((��) 

4,28 (�	���) 
7,1 

7 (7�) N—H�� 0,099 0,125 –0,026 0,037 13,83 4,9 
8** �—H�� 0,126 0,212 –0,086 0,052   
9** �—H�� 0,142 0,234 –0,092 0,054   

 
 

 

  * U������� %�*������% �&$�;!$ �!!�$����$�/0�% ��!*!$ $!&!#!&� $ �6���#�% <�� 1� "���!���% �!-
�&�����', *.&.: 6,83 — 10 [ 31 ], 6,57 — 11 [ 32 ], 6,52 — 12 [ 32 ], 6,96 — 13 [ 30 ], 6,68 — 14 [ 33 ], 8,93 — 
15 [ 34 ].  
** ������ #�+!�� [ 22 ]. 
 
����� D�D� $ ��% �����!$���! � 6!*!01/ �6���#��1��% [ 30—35 ], � $ !�&��1��% ������% 
#���;��!��#����#��% &����% [ 36—38 ]. 
#!*� �!;!, D�D� $ *!������% 1—7 ������� ��!#�-
������� � ��6!�1�!$����* *��!&!$ QTAIM � RDG (Reduced Density Gradient) [ 14, 39 ]. 

�!������ 1—7 +��� #��������� *��!&!* ��2 $ +����� 6-311++G(d,p) � ��6!�1�!$����* 
�$���!$!-%�*�����!;! 6����� Gaussian 09 [ 40 ]. ������� 6#!$!&����1 � 6!��!' !6��*������' 
;�!*��#��. ������ �!#*��1��% �!��+���' $ #�$�!$���!' ;�!*��#�� �� !+��#�8�� ������� 
*��*�% ����!�, ��! �$�&����1��$��� ! &!���8���� "��#;�������!;! *���*�*� 6#� !6��*���-
��� ��#����#�, �!�!#�' �!!�$����$��� �!��!#*�#�, $ �!�!#!* �!#*�#����� D�D�. ��� �����-
�� �!6!�!;������% 6�#�*��#!$ *��!&� QTAIM +�� ��6!�1�!$�� 6���� 6#!;#�** AIMALL [ 41 ], 
� ������� �!��������� "����#!�!$ — Topmod [ 42 ].  

������������ �������� �(r) $ 
	 (3, –1) *�8&� +����'��*� $���#����% � $�������% "���-
�#!�!$ &!�!#� D �cv, � ���8� �������� �(r) $ 
	 (3, –1) *�8&� +����'��*� $�������% "����#!-
�!$ &!�!#� D � ����6�!#� � �vv ������� $ ��+����. 	�* 8� 6#�$�&��� �������� ��&���� +�-
��#����� �CVBI. 
�� ���&��� �� &����% ��+����, $������� �cv � �vv $ *!������% 1—5 ��*���-
/��� $ ���!* &��6��!�� !� 0,090 &! 0,098 ��. �&. � !� 0,033 &! 0,056 ��. �&. �!!�$����$���!. ��-
&��� +���#����� �CVBI &�� ��% �*��� ���!'��$!� 6!�!8����1�!� 6! �!#*��� (2) �������� 
(0,04�0,06 ��. �&.), ��! �!!�$����$��� ��������, ��!+#�8���!' �� #��. 2, �. 9�! %�#����#����� 
D�D� C—H�X (X = N, O) $ ���!* ��� ���+�� $���*!&�'��$�� 6#��*�0���$���! "����#!���-
������!' 6#�#!&� [ 20—23 ]. 3#� 6�#�%!&� � *!������* 6 � 7 �������� �vv $!�#������ �� +ó�1-
?�/ $�������, ��* �������� �cv, � ��&��� +���#����� �CVBI ����!$���� !�#������1��*  
(–0,03 � –0,04 ��. �&. �!!�$����$���!). 9�! !�$����� ���!$�/ �!$������!;! $���&� $ $!&!#!&�!� 
�$���$����, ��!+#�8���!*� �� #��. 2, �. 	���* !+#��!*, &����� ELF ��;��&�! &�*!���#�#�/�, 
��! D�D� N—H�� ��������1�! 6#!����, ��* D�D� C—H�X (X = N, O), � 6#�#!&� "��%  
$���*!&�'��$�' #�������.  

D ��+���� 6#�$�&��� ���8� ����#���#��� &����� 6! #������* ELF &�� *!����� 8 � 9 
(�%�*� 2), $ �!�!#�% !+#������� D�D� �—H��. U������� ��&���� +���#����� �CVBI $ "��% 
*!������% (8 � 9) �0� $�?�, ��* $ *!������% 6 � 7 � D�D� N—H��, ��! !�#�8��� !8�&��*!� 
�������� $!&!#!&��% �$���' � �������* +!��� 6!��#�!' ;#�66� �—H 6! �#�$����/ � N—H.  
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���&!$����1�!, #������ $ #�*��% ��!#�� ELF 6!�$!��/� $6!��� �&��$���! !6���$��1 D�D� 
#�������% ��6!$.  

 

                                                     

�%�*� 2

 
 

� ���1/ �!6!���$����� &����% #�������% ��!#��������% 6!&%!&!$ &�� !����� %�#����#� 
$!&!#!&�!;! �$���$���� &�� *!����� 1—7 6#!$�&��� #������ $ #�*��% QTAIM. U������� 
"����#!��!' 6�!��!��� $ 
	 (3, –1) $!&!#!&�!' �$��� �BCP, ���+!��� ��&�8�! !�#�8�/0�� 
"��#;�/ �$���$���� [ 1—5, 11, 14 ], &��� $ ��+���� $*���� � ����#���#��*� &����*� &�� �!-
�&�����' 8 � 9. ��� ��;��&�! �$�&����1��$�/� ! $���*!�$��� 6�#�*��#!$ �BCP � �CVBI, 6!��-
�����% �� #�������% *��!&!$ #������. 	��, $!�#������/ �BCP !� 0,01—0,02 &! 0,04—0,05 ��. �&. 
$ *!������% 6—9 6! �#�$����/ � *!������*� 1, 2, 4, 5 !�$����� �$�������� �CVBI !� 	0,04�  
�	0,06 &! 0,03—0,09 ��. �&. (�*. ��+����). ��� ?�#!�!;! #�&� �!�&�����', $ �!�!#�% ;���#�#�-
���� D�D� �—H�� #������!' ����, +��� 6!������ ����'��� ��$���*!��1 6�#�*��#� �CVBI !� 
�BCP [ 22 ]. 3!�������� ��*� &����� ��&!����!��� &�� 6!��#!���� ��&�8�!' �!##�����!��!' 
��$���*!��� *�8&� "��*� 6�#�*��#�*� $ ������ !+!+0���!' $!&!#!&�!' �$��� Y—H�X (Y  
� 
 — ;���#!��!*�), �! !�� ����&�$�/��� $ !+0�/ ���&����/, 6!����$�/0�/, ��! ��* $�?� 
$������� "����#!��!' 6�!��!��� �BCP, ��* +!�1?� �������� ��&���� +���#����� �CVBI � ����!* 
�;! �����.  

��&��1�!;! #���*!�#���� �#�+��� 2-$������!6�#�&�� 3. 9�� *!������, $ !������ !�  
2-$����!���6�#�&��� 2, �*��� ��6�!��!� ��#!����. 3! &����* #������ �!#��!���� �;�� �1  
� �2 (�*. �%�*� 3) �!���$��/� 14 � 43�, ��! 6#�$!&�� � �$�������/ #����!���� H�N $ *!����-
�� 3 &! 2,61 Å 6! �#�$����/ � 2,28 Å $ *!������ 2. 3!"�!*� *��!& QTAIM �8� �� !+��#�8�$��� 

	 (3, –1) $!&!#!&�!' �$��� &�� 2-$������!6�#�&��� 3. 

 

                                                            

�%�*� 3

 
 

�&���! *��!& ELF 6!����$��� ����/ �!��� �� ;#����� #��&��� &$�% +����'�!$ $�������% 
"����#!�!$ $ !+����� $!&!#!&�!' �$���. � 6!����� ��!#�� ELF 2-$������!6�#�&�� 3 !�����-
���� !� !����1��% *!����� 1, 2, 4, 5, �*�/0�% $���*!&�'��$�� C—H�X, ��?1 ����!�1�! +!-
��� $��!��* ��������* ��&���� +���#����� �CVBI. � 6!����� *��!&� QTAIM !������ 6#����-
6���1�!, 6!��!�1�� "�!� *��!& �� 6!����$��� ������� $���*!&�'��$�� $ *!������ 3 $!$��. 
�� 
�$�&����1��$�/� &����� ELF, $���*!&�'��$�� C—H�X �*��� 6#��*�0���$���! "����#!���-
�������/ 6#�#!&�. 3!-$�&�*!*�, $���& �!$������!;! �$���$���� $! $���*!&�'��$�� C—H�N 
$ 2-$������!6�#�&��� 3 ����!�1�! *��, ��! 
	 ���!;! $���*!&�'��$�� �� 6!$�#%�!��� ����-
��� #��6#�&������ "����#!��!' 6�!��!��� !������$���. D �! 8� $#�*� ������� �!��������� 
"����#!�!$ !�#�8��� ������� 
	 (3, –1) $ ��8&!* �� &$�% ;#�����0�% +����'�!$ $�������% 
"����#!�!$. 9�! �$�&����1��$��� ! +!��� ?�#!��% $!�*!8�!���% *��!&� ELF, 6#�*����*�% 
&�� !+��#�8���� ���+�% "����#!����������% $���#�*!������#��% $���*!&�'��$�' 6! �#�$��-
��/ � QTAIM. 

9��6�#�*�����1�! 6#������ !+#��!$���� D�D� *!;�� +��1 !+��#�8��� 6! �6���#�* 
<�� 1�, $ �!�!#�% &!�8�� ��+�/&��1�� $ "�!* ������ $��!�!����!���' �&$�; ��;���� *!���-
�!$!;! ��!*� $!&!#!&�. D������� "�!;! �&$�;� 6#�*! 6#!6!#��!���1�� ���� $���*!&�'��$��  
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[ 43 ]. 3!&#!+��' ������ "��6�#�*�����1��% &����%, �$�&����1��$�/0�% ! ������� D�D�  
$ *!������% 1—7, �!&�#8���� $ #�+!��% [ 30—35 ]. D*���! *!&��1��% �!�&�����' 4—7 $ ��% 
6#�&���$���� �6���#� <�� 1� #���1�! �������#!$����% *!����� 4�—7�, �*�/0�% �%!&�!�, 
�! +!��� ��!8�!� ��#!���� (�%�*� 4). 

 

 
 

�%�*� 4 
 

������������ *!������ 1—3 �!!�$����$�/� #���1��* ��#����#�*. D ������$� "���!���% 
�!�&�����', 6!�$!��/0�% !�����1 $���& $ �!������� "�#���#!$���� *!����!$!;! ��!*� $!&!-
#!&�, !+��6���$�/0�' $��!�!����!���' �&$�; �!!�$����$�/0�;! ��;���� $ �6���#� <�� 1� 
$���&��$�� $!&!#!&�!;! �$���$���� $ *!������% 1—5 � 7, ��6!�1�!$��� *!������ 10—15. 9�� 
*!������ *����*��1�! +����� 6! ��#!���/ � #����������* �!�&������*, !&���! �� �*�/� 
D�D� (�%�*� 5). D *!������ 6 $ ������$� "���!��!;! ��6!�1�!$�� %�*������' �&$�; ��!*� $!-
&!#!&� �	���-NH-;#�66�, �� �����$�/0�' $ $!&!#!&�!* �$���$���� (�*. �%�*� 4). D������� 
�&$�;!$ ��, ��&���#!$����% $!&!#!&��* �$���$����*, #����������� ��� #���!��1 %�*���-
���% �&$�;!$ *!����!$!;! ��!*� $!&!#!&� $ *!������% � D�D� 1—3, 4a—7a � "���!���% *!-
������% 10—15, ������� $ ��+����. 

 

 
 

�%�*� 5 
 


�� ���&��� �� &����% ��+����, D�D� N—H�� $ *!������% 6 � 7 $���$�/� ��*�!;! 
+!�1?�� $��!�!����!��!� �*�0���� #��!����� 6#!�!�� ;#�66� N—H, ��* D�D� �—H�
 
(
 = N, O) $ *!������% 1—5 &�� ;#�66� �—H (5—7 � 0,6—1,2 *.&. �!!�$����$���!, 
�*. ��+����). 9�! �����$��� �� ��������1�! +!��� $��!��/ "��#;�/ $���*!&�'��$�� $ 6�#$!* 
������ 6! �#�$����/ �! $�!#�*. �����!!+#���!� $!�#������� "��6�#�*�����1�!;! 6�#�*��#� 
�� $ *!������% 6 � 7 6! �#�$����/ � *!������*� 1—5 �!6#!$!8&����� #����* ��*������* ��!-
#��������% 6�#�*��#!$ �CVBI � �BCP, %�#����#���/0�% "��#;�/ $!&!#!&�!;! �$���$����. ���-
&!$����1�!, 6�#�*��#� �CVBI � �BCP !�#�8�/� #���1�!� ��*������ "��#;�� D�D�.  


 �!8�����/, !&�!�����!� !�������� *!& $�������% �!��+���' �$���' �—H $ �������!* 
#�&� �!�&�����' �#��$���'�! !��!8���! ��-�� �% �*�?�$����, ��! &����� �#�'�� �#�&��* $�-
�$����� �*�0���' ����!� "��% �!��+���' 6!& $!�&�'��$��* D�D�. 	�* �� *���� $ ������  
2-$����!���6�#�&��� 2 +��� 6#!$�&��� !����� �*�0���� $������!;! �!��+���� �$��� �—H  
$ �
 �6���#� $���&��$�� D�D� �—H�N [ 44 ]. 9�! $���*!&�'��$�� 6#�$!&�� � $��!�!����!�-
�!*� �&$�;� 6!�!�� �—H �� 60 �*–1 (;!��+!' �&$�;) [ 44 ]. D �! 8� $#�*� +��! !+��#�8��!, 
��! D�D� N—H�� ��&���#��� ��������1��' ����!����!���' �&$�; 6!�!�� �!��+���' N—H 
6!#�&�� 300 �*–1 (�#����' �&$�;) [ 45, 46 ]. 	���* !+#��!*, ��&��� +���#����� �CVBI *!8�� !��-
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���1�� ��* ��*�* 6�#�*��#!*, �!�!#�' !+!������� �$!&!#��&��� *�8&� $!&!#!&��*� �$���*� 
;!��+!;! � �#���!;! �&$�;� ����!�� �!��+���' �!$������!' �$��� &!�!#� $!&!#!&�. �!��+!*� 
�&$�;� �!!�$����$��� ��������1��� 6! *!&��/ 6!�!8����1��� $������� �CVBI, �!;&� ��� �#��-
�!*� �&$�;� !�$����� !�#������1��� $������� �CVBI. 

���!�!#�� &����� ��� 6!�$!��/� �$�&��1 $���*!�$��1 ;�!*��#������% %�#����#����� 
$!&!#!&�!' �$��� � ��&���� +���#����� �CVBI. D 1,1
-&�$����-2,2
-+��*�&��!���� 1 #����!���� 
��N �!���$���� 2,58 Å [ 36 ], ��! ��?1 ����������1�! *��1?� ��**� $��-&�#-$���1�!$�% #�-
&���!$ ��!*!$ $!&!#!&� � ��!�� (2,75 Å [ 47 ]). 	��!� #����!���� !�$����� ���+!*�, 6#��*�0�-
��$���! "����#!���������!*� $���*!&�'��$�/, !�#�8��*!*� 6!�!8����1��* ��&���!* +�-
��#����� �CVBI. D *!������% 16, 17 � 18, ����!;����% 6! ��#!���/ � 2-(2-�!#*��"�����)6�#-
#!�!* (7) (�*. �%�*� 6), 6! &����* ��� #����!���� ��� ��*�!;! �!#!�� — 1,80, 1,70 � 1,74 Å 
�!!�$����$���! [ 37, 38 ]. D "�!* ������ $���*!&�'��$�� $ ��������1�!' *�#� �!$������!� � ��-
&��� +���#����� �CVBI ����!$���� !�#������1��*.  
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	�!#�� ELF !+��6���$��� $�8�!' ���!#*����' ! 6#�#!&� D�D� �—H�
 (
 = N, O). 
3!�!8����1��� �������� ��&���� +���#����� $���#����% � $�������% "����#!�!$ �$�&����1-
��$�/�, ��! "�� �$��1 !��!����� � ����;!#�� ���+�% $���*!&�'��$�' 6#��*�0���$���! "���-
�#!���������!;! %�#����#�. 9�! �!!�$����$��� �#�$�����1�! ��+!�1?!*� �&$�;� #��!�����!' 
����!�� *!����!$!;! ��!*� $!&!#!&� $ �6���#� <�� 1�, ;!��+!*� �&$�;� $������!;! �!��+�-
��� �!$������!' �$��� �—H $ �6���#� �
 � �+��8���/ ��!*!$ $!&!#!&� � ;���#!��!*� �� #��-
��!����, �!�!#!� ��?1 ����������1�! *��1?� ��**� �% $��-&�#-$���1�!$�% #�&���!$. ��6!�1-
�!$���� ��&���� +���#����� $���#����% � $�������% "����#!�!$ 6�#�6����$�! $ !��!?���� 
;#�&���� D�D� 6! ��������* "��#;�� �$���$����. 
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