
� � � � � � � 	 � � 
 	 � � � � �  � � � � 
2011. ��� 52, � 2 ���	 – �
���  �. 284 – 296

 

 

��
 544.(173.3+18):547.633.6 

����������	
 ��
���	  
��
��������� � ������
���
������� 

© 2011   �.�. ������*, �.�. ������ 

���	�	�	 ������������ ����� ��������� �������� ���	�� ��� 
 
�	�	� 
��	�
��� 15 �
���� 2010 �. � !���"�	�� — 9 ���	�"�� 2010 �.
 

���������� ����������� ������ ���������! ("") �(�=�) ���!#$� 12 �%–1 & �
 ���$-
'��, #�/����/'���#� (�99) & $���'����;��$�< /�>� � & ���'&��� CCl4. ? $���'����;�-
�$�< /�>� @'� �����������, &���!'��, &�>&��� ��@$&�&����'���'BD %���$�� �99  
& $���'�������/�;��$�< !;�<$�, & ���'&��� — #�%���>�E��< %���$�� �99 �����#�'&�% 
#����B-#����B��, �/��� &�#���#��, �&!>�<. 	����'�;��$�< ��>$�;��'�'��< �#&�� "" 
�(�=�) #�! $�%���$�� #&�, %���$�� �99 (�� ���&����D � �#���;��< %���$���<)  
& ����������� PBE/3� ���'�&�!�' 14 �%–1, ;'� ���>$� $ @$�����%��'��B�� ����D#��%�-
%� ����������D. ? #&�, $&��'�&�-,�%�;��$�, ����������!, (B3LYP/6-311G(d,p) (I)  
� PBE/3� (II)) ����;�'��� ��'�%��B��! �'��$'��� � $�����'��B��< ���$'� �99. "��-
�������� I ��;J� ����#��' ��'����&���'�, � ����������� II — ;��'�'� �
 ���$'�� 
�99. "�;'� &�� 48 "" �
 ���$'�� �99 �'������ $ '����'�;��$�% ���%��B��% $���-
����!% (%�#�%). �� ����&���� ������#�����! ��'��E���B��< @������ �� ��'��'&����% 
$���#���'�% � &�>����>�E�� $�������< @$�����%��'��B��� "" (� ���'&�'�'&�D��� �% 
%�#�) �'������ $ &����'��% � #�/��%�E�����% $�������!% ����#������, �&!>�<  
& %���$��� �99. ? ;��'���'�, $ &����'��% $�������!% �(—OC—O—) � �(—C—O—) 
��$'������ E�$�� �99 ��������� "" ��� 1107 � 970 �%–1 ���'&�'�'&����, ;'� �'��;�-
�'�! �' ��������!'��� ����� �'������!. ��>��B'�'� ��'�����'�E�� ���$'�� �99 ��-
���B>�&��� #�! �'������! �!#� "" & �
 ���$'�� ����#�/������/'���#� ("�9), #�! 
$�'����� �99 !&�!�'�! %�#��B��% ���#������%. �������� ���;�'�% & ����������� II 
$�����'��B���� ���$'�� %�#��B��< &����'��-�&!>����< #�%����< %���$��� ��'����&-
��! ������! "" & �
 ���$'�� "�9 ��� 800—870 �%–1 ������&���� & ����&��% �����-
�$��'��%� #�/��%�E�����%� $�������!%� �&!>�< C—� & 1,4->�%������, ���>��B��, 
$��BE�, ��/����B��, /���%��'�& ����%��� � #�/��%�E�����%� $�������!%� ��$'��-
���� E�$��.  
 
� � � � � � ! �  � � � � �: $�����'��B��� ���$'��, '����! /��$E������ ���'���'�, /'�-
��#�, ����������/'���#�, /����/'�����. 

""

��
 

��/����/'���# (�99) !&�!�'�! %�#��B��% ���#������% $�$ #�! ����������/'���#�& 
("�9) — ����$�����>�D��, ����%���& � /'���#��% E�$��% & ���&��< E���, '���;��% ���#-
�'�&�'���% $�'���, !&�!�'�! ����#�/������/'���# ("�9), '�$ � #�! /'������&�, $����'���< 
'��� /����/'������ (99). "�9 !&�!D'�! ���#�'�&�'��!%� $����� $��#�&�, ����%���& � ��-
��#�D' �!#�% ��'������, ,�%�;��$�, � /�>�;��$�, �&�<�'& [ 1, 2 ]. �$'���B��< >�#�;�< #�! 
"�9 ��'��'�! ��'�����'�E�! �, �
 ���$'��&. ���;��< ���$'�$�< ��� �'������� �
 ����� 
���������! ("") ����%���& �� ���&�% @'��� !&�!D'�! ���&��;���� ��'���'����, ���$'���B-
��, #����, �� ��#�'&����% ��>$�%���$��!���% &����'&�% � �������#�'&����� �����'�&��-
��� �
 ���$'��& ����%���& �� ���$'��%� %�#��B��, ���#�����< [ 3, 4 ]. M� ���'�!���% /'�-
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��#���� E�$�� ��� ���&������!, /'������&�, $����'���< %���� ���#�'B %�'�#�% �
 ���$-
'���$���� [ 5 ], ;'� ���&�#�' $ ����,�#�%��'� ����� �����$��� ����%���! �, �
 ���$'��&.  
? ���'�!��< ����'� ���#����!'� ����'$� @$�����%��'��B���� � '����'�;��$��� �>�;���! �
 
���$'�� �99 � �����'�&����! ��� � �
 ���$'��% "�9. ��% �>&��'�� '��B$� �#�� ����'� [ 6 ] 
�� �>�;���D �99 %�'�#�% �
 ���$'���$����, & $�'���< ���&�#��� 9 "" � �#����� �'������� 
'��, �> ��,.  

 

 

#���
���
����$��% &���$ 

��/����/'���#, ���'�>���&����< �� %�'�#�$� [ 7 ] � #&��#� ����$���'����>�&����< �> 
���>���, �%��' '�%����'��� ���&����! 114,5—115 �C. ��#�&�#���B���'B �99 ��#'&���#��'�! 
%�'�#�%� ,��%�'�-%���-���$'��%�'��� (���$'��%�'� Thermo Finnigan MAT 95XP) � W�� 
(���$'��%�'� Bruker AM 300). ��#������� �#���'&����< �����������< ���%��� � %����< 246 
%���� 1 %. ? ���$'��, W�� 1� � 13� ���'&��� �99 & CDCl3 ����D#�D'�! '��B$� �������, $�-
'���� ���'&�'�'&�D' �#���'&����< �'��$'��� �99. ������� W�� 13� � ;��'B �������& W�� 
1� ���� �'������ ���#�D��% ����>�%: 1 — 91,62; 2,2� — 140,87; 3,3� — 128,46; 4,4� — 127,08; 
5,5� — 128,52; 6 — 169,67; 7 — 125,52; 8 — 151,98; 9 — 125,96 (7,92); 10 — 134,16 (7,66); 11 — 
129,36 (7,52); 12 — 124,20 (7,57) (�$�>��� ��%�� �'�%� ������#� �> �'��$'����< /��%��� 
�99, >��;���! ,�%�;��$��� �#&��� & %.#. #�! ������� W�� 13� � 1� (& �$��$�,)). ������� 10 
���'���& #&�, /����B��, $���E ���!&�!D'�! '����< ������< & �����'� 7,27—7,40 %.#. ���'�> 
"�9 ������ & [ 1, 2 ]. �
 ���$'�� �99 (& '����'$�, KBr, & @%��B��!, & &�>�����&�% %���� 
(?�) � ��$��,�����'�#���� (`c�), � '�$�� & ���'&��� CCl4) � "�9 (����$�) �����'����&��� 
�� 9��B�-���$'��/�'�%�'�� IR Prestige /��%� Shimadzu. ��>������� ���'�&��, ����� �� ��-
���E�&� ���'�&�!D��� ���&�#��� � ��%��BD ������%%� OriginPro 7.0. ��'�%�>�E�D ���%�'-
��;��$�, ����%�'��& %���$��� �99 � ��J���� $�����'��B��< >�#�;� &�����!�� & ������%%� 
"������ 06 [ 8 ] & ����������� PBE/3� (II) [ 9, 10 ] ��� & ������%%� PC GAMESS/Firefly QC 
[ 11 ], ;��'�;�� ����&����< �� ��,�#��% $�#� GAMESS (US) [ 12 ], %�'�#�% B3LYP/6-311G(d,p) 
(I) [ 13—15 ]. 

�
'(�$���	 � �� �)�(*
��
 

���&����� �
 ���$'��& �99, >������'����&����, & ��>��, ���#�,, ��$�>�&��', ;'� & ��, 
�����'�'&�D' ���&��% ����>�% �#�� � '� �� "", $�'���� ���>$� $�$ �� ��������D & ���$'��, 
'�$ � �� /��%�. ����� & ����&��% ��#�' �����B>�&�'B�! #����� �� �
 ���$'��% �99 & &�>�-
����&�% %���� (� ;��'�;�� — & `c�) (���. 1, ���$'�� 1 � 2), '�$ $�$ #�! ��, ����D#��'�! %�$-
��%��B��� ;���� ����$������, "" ��� #��'�'�;�� ,���J�% ��>��J����. ��! ����>E�& & KBr, 
�����%��, ��>��J���� ���$'��& ;�'B ,���, ;�% #�! ����>E�& & ?�, � #�! ����>E�& & ���'&��� 
CCl4 & ���$'��, %�J�D' ����'&����� ������ ���'&���'��! ��� 1649, 1240, 1000 � 780 �%–1. 

? �
 ���$'��, �99 �� ��'����&���'� &�#��!�'�! "" & �����'� �1770 �%–1, $�'���!, ��-
��%�����, �'����'�! $ &����'��% $�������!% �&!>� �=� (�(�=�)). ���#��' �'%�'�'B, ;'� &� 
&��, ����;����, ��%� @$�����%��'��B��, �
 ���$'��, �99 @'� ������ �%��' ������D /��-
%�, $�'���D %���� ���#�'�&�'B, $�$ @'� ��$�>��� �� ���. 2, ��%%�< #&�, ��� '��, �����E�&�, 
���'�&�!D��, ����<. 	�% �� ���&�#��� ��������� %�$��%�%�& �'#��B��, $�%�����' $����-
���B��< "". 
�$�&� �� ���;��� ��!&����! #&�, ���&��%�, �� ��'����&���'� ���>$� ������, 
$�%�����' "" �(�=�)? ����������� $�������B��< ������ ;��'� ����D#��'�! & �
 ���$'��, 
���#�����< ��>��;��, $�����& [ 16 ]. ? ;��'���'�, >�%�'��� ����������� "" �(�=�) ������- 
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���. 1. }$�����%��'��B��� � '����'�;��$�� �
 
                              ���$'�� �99: 
1 — @%��B��! & ?�; 2 — @%��B��! & `c�; 3 — ���;�' 
& ����������� B3LYP/6-311G(d,p); 4 — '� ��, ;'� & 3, 
�����E�&� /��%� ����� � J�����< �� ����&���'� 
(�1/2) 5 �%–1; 5 — ���;�' & ����������� PBE/3�, ��-
���E�&� /��%� ����� � �1/2 = 5 �%–1; 6 — �
 ���$'� 
                        ����$� "�9 (d = 20 %$%) 

 ���. 2. ��>������� �� �����E�&� ���'�&�!D��� 
�
 ����� ���������! &����'��, $�������< �&!-
>� �=� �99 ��� ��>��, �������, �����'�&-
                             ����! ����>E�&: 
� — @%��B��! & `c� (1771; 1760; 1719); " — '����'$� 
KBr (1772; 1760; 1669); # — @%��B��! & ?� (1771; 
1759; 1727); � — ���'&�� & CCl4, [C ] � 0,14 %��B/� 
(1777, 1765). ? $�����, �$��$�, ���&�#��� ��������! 
                       �����E�&�, $�%�����' & �%–1 

 
���� & �
 ���$'��, ����>E�& ��#�'&������ #�! �99 /����/'������ & '&��#�% ���'�!��� 
[ 5, 17 ] — >�/�$����&��� ����$��&�D����! ������ ��� 1738 � 1725 �%–1. �&'��� [ 5 ] �$�>�-
&�D' ���$��B$� &�>%����, ���;�� '�$��� ����������!: ����>�&���� E�$��;��$�, #�%���&, 
����;�� ��>��;��, $��/��%���&, &��!��� $���'����;��$��� ���'�!��!, ��>����� 9��%�. ��-
'������, ;'� #�! �!#� /'���#�& ��#����� ����������� #�<�'&�'��B�� ��~!��!�'�! ��>������% 
9��%� [ 18 ], �� & �
 ���$'�� �99 & �����'� 870—890 �%–1 ��' >�%�'��, "". 	�$ ;'� & ��J�% 
���;�� ��>����� 9��%� $�$ ���;��� ����������! "" �(�=�) %����, �;�&�#��, ��$�D;�'B. �� 
���'&�'�'&��' #�<�'&�'��B���'� � ���#��������� � �����'&�&���� ��>��;��, $��/��%���& 
�99, & '�% ;���� �'�����>�%���&, '.�. �>�%���&, ������&�����, �'��'�'&��% &������! &�$��� 
����'�< �&!>�. 
��/��%�E�����< �����>, &���������< & ����������� PBE/3�, �&�#�'��B�'-
&��' � '�%, ;'� #����'�'����� &������� /����B��, >�%��'�'���< ,���$'���>��'�! �#���'&��-
��% %���%�%�% �� ""} �99, & $�'���% ����$��'� ���>��B��, $���E ��>&����'� �'����-
'��B�� #��� #���� �� 80� � ����������� ��# ����%� 112 � 106� $ ����$��'� /'���#���� ��E�$-
��. ?���;��� $��/��%�E������� ���B��� ��� @'�% ���'�&�!�' &���� 3,1 $��/%��B, ;'� �&�#�-
'��B�'&��' � ���$'�;��$� ��>�'��#�����% &������� /����B��, $���E. �'%�'�% '�$��, ;'� 
����;�� $��/��%���& #�! ���'&��� �99 & CDCl3 ��� $�%��'��< '�%����'��� �� /�$�����'�! 
%�'�#�% W��.  

�������� ��'��'&����< ���;���< ����������! "" �(�=�) & �
 ���$'�� '&��#��� ���'�!-
��! 99 !&�!�'�! ����;�� #&�, ��@$&�&����'��, %���$�� & $���'�������/�;��$�< !;�<$� [ 17 ], 
$�'���� ��$�>��� %�'�#�% ���'�����'��$'������ �����>� (���) [ 19, 20 ]. ��@$&�&����'���'B 
%���$�� 99 ������&���� ����>�&����% %��%���$��!���, &�#���#��, �&!>�< C=O H—O. 
��! �99 #����, �� �'�����D $���'����& ��', �� �� �������� � 99 %���� '�$�� ���#����-
��'B, ;'� �#&����� $�������B��< "" ��!>��� �����'&�&���D #&�, ��@$&�&����'��, %���$��  
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& $���'�������/�;��$�< !;�<$� �99. ���%���$��!���� ���� & $���'���� �99 ������ &�#�-
��#��, �&!>�< %��#� %���$���%� 99, ��@'�%� ��>$�;��'�'��< �#&�� � ����������� $����-
���B��< ������ & ���;�� �99 %��BJ�, ;�% #�! 99.  

��! ��~!�����! ���;��� ����������! "" �(�=�) �99 & ���'&��� CCl4 ���#��' �%�'B  
& &�#�, ;'� %���$��� �99, �������� $&��'�&�-,�%�;��$�% ���;�'�%, ����#��' >��;�'��B��% 
#����B��% %�%��'�% �4,5 � [ 21 ], ;'� �������'&��' ����>�&���D #�%���&. "��!&����� & �
 
���$'��, ����E��E�� #��� %���� ���!���, %���$�� '��� ���� � �E�'��� ���#��$��'�� ���-
���� & ��'���'���. 	����'�;��$�� %�#�����&���� %�'�#�% PBE/3� #�%������ $�%���$�� �99 
�&�#�'��B�'&��', ;'� %��%���$��!���� �&!>�&���� ������&����, �� $��<��< %���, #&�%! ���-
;���%�: #����B-#����B��% &>��%�#�<�'&��% � ����>�&����% C=O H—C &�#���#��, �&!>�<. 
? #�%��� �99 ����'�!��� %��#� $�������B��%� ������%� ���'�&�!�' �6 Å ��� �, ������>�-
'��B�� ��'�$����������% ������������, ;'� ���'&�'�'&��' &���;��� @������ &>��%�#�<�'&�! 
#�����< ���!#$� –10 $��/%��B. 
��%� '���, ����D#��'�! $���#���E�! �#��< �> �&!>�< C—H 
/����B���� >�%��'�'��! ���&�< %���$��� �99 �� $�������B��%� �'�%� $������#� #����< 
%���$��� /'���#�. 	����'�;��$�� %�#�����&���� %�'�#�% PBE/3� ���#�$�>�&��' ���$'�;��$� 
�#���$�&�D #���� C=O H—C &�#���#��< �&!>� 2,5 Å & #�%��� �99 � & %�#��B��% $�%���$-
�� #�/����/'���#� � %���$���< ���>���. ��%%����< @//�$' ��� #�%���>�E�� �99, &�;��-
�����< �> �����, @�����<, ���'�&�!�' –16,8 $��/%��B. 	�$�% ����>�%, #�! ���'&��� �99  
& CCl4 ����D#��%�� ����������� ��~!��!�'�!, �$���� &����, ��%�����E��E��< %���$�� ���'&�-
������� &����'&� �����#�'&�% #����B-#����B��, �/��� C=O H—C &�#���#��, �&!>�<: $�%-
�����'� ��� 1777 �%–1 ������&���� %���%���%�, � $�%�����'� ��� 1765 �%–1 — #�%���%� 
�99. ���;�' $�����'��B���� ���$'�� & ����������� II #�! %���%��� #��' �(�=�) = 1770 �%–1, 
� #�! #�%��� �s(�=�) = 1750 �%–1 (�����! ����!) � �as(�=�) = 1756 �%–1 (���B��! ����!), '.�. 
'����'�;��$�� ����������� ����� %���%��� � #�%��� 14 �%–1, ;'� ���>$� $ @$�����%��'��B��-
%� ����������D 12 �%–1. ?$��# #�����&����&�< $�%�����'� $�������B��< "" �%��BJ��'�! 
��� ��>��&����� ���'&���, ;'� '�$�� ��������'�! � ����'�>�< � ��%�����E��E�� %���$�� �99 
& CCl4. 

���#�D��< &�����, $���D��<�! @$�����%��'��B��, �
 ���$'��& �99, @'� &����� � &�-
#������ #����, �'#��B��, ����< �� �;��'$�, ���$'��, �#� ����D#��'�! !&��� ����$��&���� 
�����. "� $��<��< %���, ;��'B �'#��B��, "" %� &�#����� ��>�������% $�%���$���, �;��'-
$�& ���$'�� �� �����E�&� $�%�����'�, $�$ @'� ��$�>��� #�! �#���� �> �;��'$�& ���$'�� ��  
 

���. 3. "� &�>%�����'� �����< �
 ���$'� �99  
� �;�'�% ��>������! ������, "" ���&�#�� & '���. 1, 
�#� �����B>�&��� #����� ���$'��& & ?� � `c�. 
W���, ;'� ;��'B "" %���� �'���'� $ ����#������% 
$�������!% �������� ��$�&�#�'&�% �� �
 ���$'��-
�$���� [ 4, 27, 28 ] � #��'����% ��'���'����% #��-
��% �� �99 [ 6 ] � '��/����$�������� [ 30, 31 ].  

�>&��'��, ;'� ���%������ %�'�#�& $&��'�&�< 
,�%�� ��>&��!�' ���&�#�'B #�&��B�� ����%��%�� 
���;�'� ;��'�' � ��'����&���'�< ����< & �
 ���$-
'��, %���$�� � '�$�% ����>�% �#��'�! #��'����'B  
 

���. 3. ��>������� �;��'$� @$�����%��'��B���� �
 ���$-
'�� �99 (@%��B��! & ?�) & �����'� 1100 �%–1 �� �����E�-
&� ���'�&�!D���. "�������� %�$��%�%�&, J����� �� 
����&���'� (�%–1) � ��$�&�! ��'����&���'B �'#��B��, 
                                        $�%�����': 
1 — 1115, 6, 0,19(17); 2 — 1107, 7, 0,45(40); 3 — 1090, 4, 0,15(13); 
4 — 1077, 13, 0,31(27). ? $�����, �$��$�, ���&�#��� ��'����&-
���'� $�%�����' & �'����'��B��, �#���E�,, ���%������,  
                                                  & '���. 1 
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	 � � � � E �  1  
$����% 
����&���� # '��
������	���%� �( �
��	��� �99 � "�9 � �� #����	��� �	�������  

� 	����	������� �������%� ����"����� (��!��) �������% �99.  
�����	 # 
��"��)���� B3LYP/6-311G(d,p) 

�99 "�9 

�max,  
�%–1 

I,  
�'�.�#. ��#� �n, �%–1

 
I,  

D2/amu 	Å2 

������#������  
��'��E���B��< @������  

�� ��'��'&����% $���#���'�% 

�'�������  
���%��B��,  
$�������< 

�max, 
�%–1

I,  
�'�.�#.

1 2 3 4 5 6 7 8 9 

3095 2 3094 1,3 
3070 7 3075 3 
3035 5 3051 5 

  

�98–�108 
 

�102 

3202–3167 
 

3182 

0,09–0,59 
 

0,59 

 
 

s(23–18)0,14+s(24–19)0,46+ 
+s(26–21)0,29 

�(C–H) 

3032 7 
1771 110 �94 1847 12,17 s(2–1)0,88 �(C=O) 1773 188 
1609 12 1611 15 

 
1597 

 
15 

�93 
 

�92 
 

�91 
 

�90  
 

1652 
 

1645 
 

1643 
 

1638 

0,24 
 

0,17 
 

0,14 
 

0,19 

s(5–4)0,11+b(6–5–4)0,31+ 
+s(7–6)0,34+s(9–8)0,11+b(9–8–7)0,22

s(19–18)0,08+b(19–18–17)0,11+ 
+s(21–20)0,28 

s(28–27)0,1+s(29–28)0,09+ 
+b(29–28–27)0,13+s(31–30)0,27 

s(5–4)0,29+s(6–5)0,17+ 
+s(8–7)0,10+s(9–8)0,18 

�(C�C)/�$+
(C–�–�)/�$ 
 

�(C�C)�$+
(C–�–�)�$ 
 

�(C�C)�$+
(C–�–�)�$ 
 

�(C�C)/�$ 

1597 11 

1491 18 1495 35 
1466 25 1466 37 

 

1447 
 

36 

�87 
 
 

�86 
 

 
�85 

 
 

�84 

 
�83 

�82 

1529 
 
 

1526 
 

 
1502 

 
 

1496 
 

1481 
1478 

0,28 
 
 

0,33 
 

 
0,18 

 
 

0,37 
 

0,21 
0,36 

b(20–19–18)0,16+b(22–17– 
–16)0,13+b(23–18–17)0,16+ 

+b(26–21–20)0,18 
b(30–29–28)0,16+b(32–27– 
–15)0,15+b(33–28–27)0,16+ 

+b(35–30–29)0,16+b(36–31–30)0,15 
s(5–4)0,21+s(6–5)0,09+s(8–7)0,08+

+s(9–8)0,08+b(10–6–5)0,23+ 
+b(11–7–6)0,12+b(13–9–8)0,17 
b(7–6–5)0,18+b(8–7–6)0,18+ 

+b(11–7–6)0,19+b(12–8–7)0,28 
b(24–19–18)0,19+b(25–20–19)0,09 
b(33–28–27)0,09+b(34–29–28)0,19 


(C–H)��.�$+
(C–�–�)�$ 
 
 


(C–H)��.�$+
(C–�–�)�$ 
 

 

�(C�C)/�$+
(C–H)��./�$ 
 
 


(C–�–�)/�$+ 
+
(C–H)��./�$ 


(C–H)��.�$+�(C�C)�$ 
�(C�C)�$+
(C–H)��.�$ 

  

1328 7 �81 1363 0,11 s(5–4)0,15+s(6–5)0,21+s(8–7)0,21+
+s(9–8)0,15 

�(C�C)/�$ 1332 2 

1318 4 �78 
 

�77 

1330 
 

1325 

0,07 
 

0,05 

s(17–16)0,29+s(18–17)0,10+ 
+s(20–19)0,14+s(21–20)0,14 
s(27–15)0,28+s(28–27)0,13+ 
+s(30–29)0,16+s(31–30)0,11 

�(C�C)�$ 
 

�(C�C)�$  

1314 ��. 

1288 35 �76 1306 0,67 b(5–4–1)0,15+b(10–6–5)0,21+ 
+b(13–9–8)0,27 


(C–�–�)�E+
(C–H)��./�$ 1287 48 

1256 27 �75 1261 2,44 s(4–1)0,21+b(4–1–2)0,19+ 
+b(14–3–1)0,24+s(16–14)0,08 

�(–C�C–)�E+ 
+
(C–�–�)�E+ 
+
(�–�=�)�E 

1251 35 

1224 13 �74 1227 0,53 b(3–1–2)0,11+s(4–1)0,1+ 
+b(9–8–7)0,09+s(16–14)0,20 

�(–C14�C–) 1226 17 

1214 12 �73 1226 0,39 s(15–14)0,36+s(28–27)0,07+ 
+b(28–27–15)0,10 

�(–C14�C–) 1215 6 

1164 4 �70 1186 0,17 s(7–6)0,15+b(10–6–5)0,11+ 
+b(11–7–6)0,34+b(12–8–7)0,13 

�(C�C)/�$+
(C–H)�� 1164 9 

1151 3 �67 1172 0,06 b(7–6–5)0,12+b(9–8–7)0,12+ 
+b(12–8–7)0,14+b(13–9–8)0,18+ 

+s(16–14)0,06 


(C–�–�)/�$+ 
+
(C–H)��./�$+ 
+�(–C14�C–) 
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" � � # � � � � � � �  ' � � �.  1
1 2 3 4 5 6 7 8 9 

1115 17      1122 11 
1107 40 �66 1124 1,31 s(3–1)0,7+b(3–1–2)0,15+ 

+b(7–6–5)0,28 
�(–OC�O–)+ 

+
(C–�–�)/�$+ 
+
(�–�=�)�E 

1104 48 

1090 13 �65 1115 0,10 s(18–17)0,13 �(C�C)�$   
1077 27 �63 1092 2,48 s(3–1)0,22+b(8–7–6)0,13+ 

+b(14–3–1)0,09 
�(–OC�O–)+ 

+
(C–�–�)/�$+ 
+
(C–�–�)�E 

1083 61 

1031 9 �62 
 

�61 

1055 
 

1053 

0,15 
 

0,09 

s(19–18)0,12+b(19–18–17)0,15+ 
+s(20–19)0,17+b(21–20–19)0,12 
s(29–28)0,14+b(29–28–27)0,15+ 
+s(30–29)0,15+b(31–30–29)0,12 

�(C�C)�$+
(C–�–�)�$ 
 

�(C�C)�$+
(C–�–�)�$ 

  

1016 10 �60 1038 0,44 s(7–6)0,18+s(8–7)0,37+ 
+s(9–8)0,16+b(13–9–8)0,09 

�(C�C)/�$+
(C–H)�� 1017 9 

1002 7 �59 
 

�58 

1019 
 

1017 

0,03 
 

0,03 

s(19–18)0,10+b(19–18–17)0,53+ 
+s(20–19)0,13+b(21–20–19)0,58 
s(29–28)0,11+b(29–28–27)0,53+ 
+s(30–29)0,11+b(31–30–29)0,59 


(C–�–�)�$+�(C�C)�$ 
 


(C–�–�)�$+�(C�C)�$ 

1004 22 

976 7 �55 1005 0,05 t(23–18–17–16)0,16+t(24–19– 
–18–17)0,23+t(25–20–19–18)0,20 


(C–H)����   

970 41 �54 991 1,66 s(14–3)0,36 �(–C�O–) 975 48 
963 4 �52 985 0,30 s(14–3)0,07+t(22–17–16–14)0,11+ 

+t(23–18–17–16)0,17+t(25–20–19– 
–18)0,13+t(26–21–20–19)0,15 


(C–H)����+�(–C�O–) 952 11 

946 40 �50 961 1,09 s(3–1)0,14+b(9–8–7)0,11+s(14–3)0,10+
+b(20–19–18)0,10+t(32–27–15– 

–14)0,14+t(34–29–28–27)0,1 

�(–OC�O–)+�(–C�O–)+ 
+
(C–H)����+
(C–�–�)�$ 

940 11 �49 953 0,6 s(14–3)0,07+t(14–3–1–2)0,11+t(22–
–17–16–14)0,12+b(30–29–28)0,19 


(C–�–�)�$+
(C–H)����+ 
+�(–C�O–)+
(C14)����.�E 

936
929

26 
28 

914 12 �48 
 
 

�47 

931 
 
 

926 

0,10 
 
 

0,22 

t(22–17–16–14)0,22+t(24–19– 
–18–17)0,21+t(26–21–20–19)0,16+ 

+b(30–29–28)0,12 
b(20–19–18)0,11+t(32–27– 

–15–14)0,19+t(34–29–28–27)0,24+ 
+t(36–31–30–29)0,19 


(C–H)����+
(C–�–�)�$ 
 
 


(C–H)����+
(C–�–�)�$ 

  

813 5 �43 826 0,12 b(3–1–2)0,30+b(8–7–6)0,47 
(C–�–�)/�$+ 
+
(O–C=O)�� 

  

800 2 �42 816 0,03 t(4–1–2–3)0,41+t(7–6–5–4)0,25+ 
+t(10–6–5–4)0,15 


(C–�–�)/�$+ 
+
(O–C=O)�� 

  

768 40 �41 784 0,71 t(29–28–27–15)0,25+t(31–30– 
–29–28)0,12+t(33–28–27–15)0,13+ 

+t(35–30–29–28)0,10 

�(�–�)�$+
(C–H)����   

757 38 �40 772 0,46 b(8–7–6)0,28+t(19–18–17–16)0,23+
+t(21–20–19–18)0,14+t(23–18– 

–17–16)0,15+t(25–20–19–18)0,11 

�(�–�)�$+
(C–H)����.�$+ 
+
(C–�–�)/�$ 

  

754 40 �39 769 0,87 t(11–7–6–5)0,19+t(12–8–7–6)0,13+
+t(13–9–8–7)0,12 


(C–H)����./�$ 758 35 

723 6 �38 732 0,05 b(3–1–2)0,21+s(4–1)0,12+ 
+b(8–7–6)0,25+b(9–8–7)0,24 


(O=C–O)�E+ 
+
(C–�–�)/�$+�(C�C)�E 

  

702 65 �37 
 

 

718 
 

 

1,17 
 

 

t(29–28–27–15)0,47+t(31–30– 
–29–28)0,38+t(34–29–28–27)0,24+ 

+t(36–31–30–29)0,16 

�(�–�)�$+
(C–H)���� 
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� $ � � ; � � � �  ' � � �.  1
1 2 3 4 5 6 7 8 9 

  �36 715 0,96 t(19–18–17–16)0,55+t(21–20– 
–19–18)0,42+t(24–19–18–17)0,24+ 

+t(26–21–20–19)0,18 

�(�–�)�$+
(C–H)����   

695 28 �35 707 0,61 t(4–1–2–3)0,42+t(5–4–1–2)0,11+ 
+t(7–6–5–4)0,26+t(9–8–7–6)0,35 


(C1)����.�E+�(�–�)/�$ 692 44 

675 5 �34 689 0,12 b(20–19–18)0,48+b(30–29–28)0,33 
(C–�–�)�$   
669 ��. �33       
654 5 �33 670 0,06 b(4–1–2)0,31+b(6–5–4)0,13+ 

+b(9–8–7)0,13+b(30–29–28)0,15 

(C–C=O)�E+ 

+
(C–�–�)/�$+ 
+
(C–�–�)�$ 

  

635 23 �32 649 0,52 t(9–8–7–6)0,15+t(14–3–1–2)0,12+ 
+b(20–19–18)0,33+b(30–29–28)0,25 


(C–�–�)�$+�(�–�)/�$ 638 9 

619 2        
584 3 �29 589 0,06 b(4–1–2)0,47+b(7–6–5)0,52 
(C–C=O)�E+ 

+
(C–�–�)/�$ 
  

536 7 �28 
 
 

�27 

544 
 
 

542 

0,05 
 
 

0,12 

s(4–1)0,10+b(5–4–1)0,22+s(6–5)0,09+
+b(7–6–5)0,11+b(8–7–6)0,11+ 

+t(20–19–18–17)0,11 
t(5–4–1–2)0,14+t(9–8–7–6)0,19+ 

+t(30–29–28–27)0,17 


(C–�–�)�E+ 
+
(C–�–C)/�$+�(C��)�E 

 


(C=O)����+ 
+�(�–�)�$+�(�–�)/�$ 

540 12 

526 2        
496 5 �26 510 0,10 t(5–4–1–2)0,21+t(9–8–7–6)0,29+ 

+t(20–19–18–17)0,28 

(C=O)����+ 

+�(�–�)�$+�(�–�)/�$ 
504 6,5 

476 5 �25 488 0,10 t(20–19–18–17)0,18+ 
+t(30–29–28–27)0,50 

�(�–�)�$   

419 2 �24 432 0,01 t(8–7–6–5)1,58+(–)t(9–8–7–6)0,31 �(�–�)/�$   

" � � % � ; � � � �. ����% E&�'�% &�#����� "", ���&�#����� #�! �99 & [ 6 ]. "�#;��$��'� ;��'�'� 
� ��'����&���'� �����E�&�, $�%�����' ������, "". ��$������!: s — stretching, b — bending, t — tor-
sion, �$ — ���>��B��� $��BE�, /�$ — /'���#��� ���>��B��� $��BE�, �E — ��$'����< E�$�, �� — 
����$��'���, ���� — ������$��'���. 
 
����� �����< � ��;J� ������&����< ��'�����'�E�� @$�����%��'��B��, ���$'��& [ 22 ]. ? ��-
���#��� &��%! ��� ��'�����'�E�� $�����'��B��, ���$'��& J���$� � ���#�'&���� �����B>��'-
�! '����! /��$E������ ���'���'� (DFT) � ��>��;��%� /��$E������%� � ��>���%� &����&�, 
/��$E�< (�'#��B��� ���%��� �%. & [ 23—26 ] � ����$� '�%). � E��BD �'������! %�$��%��B���� 
;���� "" @$�����%��'��B���� ���$'�� %� ���&��� DFT ���;�' �
 ���$'�� �99 #&�%! %�'�-
#�%� � ��>��%� /��$E������%� @��$'�����< ���'���'� � ��>���%� '��<���� &����'���� ���- 
 

�������!: B3LYP/6-311G(d,p) (I) � PBE/3� (II). "� �$�>����% 
���� ���;���% & #��B��<J�% %� ��#�% �����#�'B & ����&-
��% ��>��B'�'�, ����;����� & ����������� I. ��'�%�>���-
&����! �'��$'��� %���$��� �99 ���&�#��� �� ���. 4, � ���'-
&�'�'&�D��� �'��$'����� ����%�'�� (#���� �&!>�< � ��- 
��) — & '���. 2. 
 ��������D, $�$�,-���� @$�����%��'��B��, 
#����, �� �'�����D %���$��� �99 ��', %���� ��JB ���&-
��'B ��J� ���;�'��� #����� � #����%� ��� �� �'��$'���� 
��#����%� 99 [ 19, 20 ]. ? '���. 2 ���&�#��� ��$�'���� #��- 
 

���. 4. ��'�%�>���&����� & ����������� B3LYP/6-311G(d,p) �'���-
��� %���$��� #�/����/'���#�. �'��$'����� ����%�'�� (#���� �&!- 
                               >�< � ����) ���#�'�&���� & '���. 2 
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	 � � � � E �  2  

�	���	���%� 
�����	�% (!���� �#�*� d, Å, ����, �, ���#.) �������% !�������	���!� # �
	������� 
�����	���. +���%� �����	� # 
�������� PC GAMESS/Firefly QC � ��
��*�#����� 	����� ����������� 


��	���	� (���������� B3LYP) � "�*��� 6-311G(d,p). ��������� �	���# ��� �� ���. 4 

�&!>B d ���� � ���� � 

R(1-2)  1,197 (1,216; 1,208)  A(2-1-3) 122,6 (121,1; 120,2) A(16-17-22)  120,3  
R(1-3)  1,374 (1,341; 1,343)  A(2-1-4)  130,1 (129,7; 131,0) A(16-21-20)  120,6  
R(1-4)  1,478 (1,463; 1,469)  A(3-1-4)  107,2 (109,2; 108,8) A(16-21-26)  119,4  
R(3-14)  1,464 (1,490; 1,484)  A(1-3-14)  112,2 (111,3; 111,3) A(18-17-22)  119,2  
R(4-5)  1,386  A(1-4-5)  109,0  A(17-18-19)  120,3  
R(4-9)  1,391  A(1-4-9)  128,7  A(17-18-23)  119,5  
R(5-6)  1,391  A(3-14-5)  102,7 (101,7; 102,4) A(19-18-23)  120,2  
R(5-14) 1,525  A(3-14-15)  108,8 (107,7; 107,4) A(18-19-20)  119,6  
R(6-7)  1,395  A(3-14-16)  106,2 (106,5; 107,4) A(18-19-24)  120,3  
R(6-10)  1,083  A(5-4-9) 122,3  A(20-19-24)  120,2  
R(7-8)  1,401  A(4-5-6)  120,2  A(19-20-21)  120,2  
R(7-11)  1,084  A(4-5-14) 108,7  A(19-20-25)  120,1  
R(8-9)  1,391  A(4-9-8)  117,7  A(21-20-25)  119,7  
R(8-12)  1,084  A(4-9-13)  120,3  A(20-21-26)  119,9  
R(9-13)  1,083  A(6-5-14)  131,1  A(28-27-32)  119,6  
R(14-15)  1,533  A(5-6-7)  118,1  A(27-28-29)  120,2  
R(14-16) 1,533  A(5-6-10)  121,5  A(27-28-33)  119,6  
R(15-27)  1,399  A(5-14-15)  110,8  A(29-28-33)  120,2  
R(15-31)  1,397  A(5-14-16)  115,1  A(28-29-30)  119,5  
R(16-17)  1,395  A(7-6-10) 120,4  A(28-29-34)  120,2  
R(16-21)  1,401  A(6-7-8)  121,4  A(30-29-34)  120,3  
R(17-18)  1,396  A(6-7-11)  119,3  A(29-30-31)  120,4  
R(17-22)  1,082  A(8-7-11)  119,3  A(29-30-35)  120,1  
R(18-19)  1,390  A(7-8-9)  120,3  A(31-30-35)  119,5  
R(18-23) 1,084  A(7-8-12)  119,6  A(30-31-36)  119,9  
R(19-20)  1,396  A(9-8-12)  120,1    
R(19-24)  1,084  A(8-9-13)  122,0    
R(20-21)  1,389  A(15-14-16) 112,5    
R(20-25)  1,084  A(14-15-27) 120,0    
R(21-26)  1,083  A(14-15-31) 120,9    
R(27-28)  1,392  A(14-16-17) 123,2    
R(27-32)  1,084  A(14-16-21) 117,9    
R(28-29) 1,393  A(27-15-31) 119,0    
R(28-33)  1,084  A(15-27-28) 120,5    
R(29-30)  1,392  A(15-27-32) 119,9    
R(29-34)  1,084  A(15-31-30) 120,3    
R(30-31)  1,393  A(15-31-36) 119,7    
R(30-35)  1,084  A(17-16-21) 118,9    
R(31-36)  1,082  A(16-17-18) 120,5    

" � � % � ; � � � �. ? $�����, �$��$�, ���&�#��� ���'&�'�'&�D��� ���'�����'��$'����� #����� #�! 
#&�, ��@$&�&����'��, & $���'����;��$�< !;�<$� %���$�� /����/'������ �> [ 20 ]. 
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	 � � � � E �  3  

�����	������� �( �
��	� !�������	���!� # 
��"��)���� B3LYP/6-311G(d,p) 

N  
%�#� 

�,  
�%–1 

I,  
D2/amu 	Å2

N  
%�#� 

�,  
�%–1 

I,  
D2/amu 	Å2

N  
%�#� 

�,  
�%–1 

I,  
D2/amu 	Å2

N  
%�#� 

�,  
�%–1 

I,  
D2/amu 	Å2 

  7   28 0,002 33   670 0,063 58 1017 0,031   83 1481 0,213 
  8   45  0,005 34   689 0,125 59 1019 0,030   84 1496 0,368 
  9   52  0,002 35   707 0,606 60 1038 0,442   85 1502 0,178 
10   62  0,020 36   715 0,962 61 1053 0,092   86 1526 0,334 
11   75  0,040 37   718 1,171 62 1055 0,154   87 1529 0,279 
12   93  0,020 38   732 0,051 63 1092 2,479   88 1624 0,017 
13 144 0,018 39   769 0,866 64 1107 0,052   89 1627 0,011 
14 214  0,007 40   772 0,456 65 1115 0,104   90 1638 0,187 
15 221 0,001 41   784 0,715 66 1124 1,307   91 1643 0,136 
16 236 0,016 42   816 0,025 67 1172 0,063   92 1645 0,166 
17 276 0,003 43   826  0,117 68 1183 0,001   93 1652 0,241 
18 297 0,009 44   859 0,002 69 1185 0,003   94 1847  12,170 
19 317 0,023 45   861  0,002 70 1186 0,171   95 3158 0,025 
20 326 0,104 46   895  0,047 71 1206 0,132   96 3161 0,006 
21 355 0,077 47   926 0,218 72 1210 0,087   97 3165 0,030 
22 412 0,001 48   931 0,104 73 1226 0,395   98 3167 0,203 
23 416 0,007 49   953 0,598 74 1227 0,533   99 3172 0,222 
24 432 0,013 50   961 1,088 75 1261 2,439 100 3177 0,476 
25 488 0,104 51   976 0,024 76 1306 0,673 101 3179 0,233 
26 510 0,099 52   985 0,295  77 1325 0,047 102 3182 0,589 
27 542 0,117 53   985  0,073 78 1330 0,075 103 3185 0,407 
28 544 0,052 54   991 1,660 79 1356 0,038 104 3188 0,231 
29 589 0,062 55 1005 0,054 80 1360 0,015 105 3191 0,294 
30 634 0,006 56 1005 0,005 81 1363 0,105 106 3195 0,223 
31 635 0,002 57 1008 0,007 82 1478 0,357 107 3198 0,152 
32 649 0,522       108 3202 0,090 

 
��� ����'� [ 20 ]. 
�$ &�#�%, ��>��E� �� #����% �&!>�< ��$'������ E�$�� #�,�#�' #� 0,033 Å 
(#�! R(1-3)), � �� ����% — #� 2,4� (#�! A(2-1-3)). }'� ���#�&�'��B��, ���� �;��'B, ;'� ���&��-
&�D'�! ���;�'��� � @$�����%��'��B��� #����� #�! ��>��, %���$�� & ��>��, /�>�&�, ���'�!-
��!,. 	�% �����, ;'� #��� ��>��B'�'� ����' [ 19, 20 ] ���$��B$� �'��;�D'�! & ,���$'����'�$� 
��$'������ E�$�� 99. ����$��� �99 & ���;�'��< ��'�%��B��< ���%�'��� �� �%��' @��%��'�& 
��%%�'���, $��%� '��#��'&������ �������>�&���!, � �'����'�! $ ������ ��%%�'��� �1.  

"����< '����'�;��$�< �
 ���$'� �99 ���#�'�&��� & '���. 3, �#� �$�>��� ;��'�'� � ��-
'����&���'� 102 ���%��B��, $�������< (%�#), ���'&�'�'&�D��, 3N – 6 = 3 	36 – 6 = 102 $���-
��'��B��% �'����!% �&���#�. ���>� �'%�'�%, ;'� �%��'�! 45 '����'�;��$�, %�# � ��'����&��-
�'BD  0,1. }'� ;���� ���>$� $ ;���� 48 ����D#��%�, "" & @$�����%��'��B��% ���$'��. ��� 
����������! &����� �#�&��'&���'��B�� &������>&�#!' @$�����%��'��B��< �
 ���$'� �99, 
'.�. ���&��B�� ����#�D' �'����'��B��� ��������! � ��'����&���'� ����D#��%�, "". ��-
��!#�� @'� ���'&�'�'&�� &�#�� �� ���. 1 � ����� #�'��B�� #�! ����������! I — �� ���. 5. "��-
�������� II #��' ����� ���>$�� ���'&�'�'&�� '����'�;��$��� � @$�����%��'��B���� ���$'��& 
�� ;��'�'�% ����� $�$ & &���$�;��'�'��< (3500—1200 �%–1), '�$ � ��>$�;��'�'��< �����'� 
���$'�� (700—400 �%–1). ? '����'�;��$�% ���$'�� & ����������� I ��;J� &������>&�#!'�! ��-
'����&���'� � ��������� ����� & ���#��< ;��'� ���$'�� (1200—700 �%–1). "��$��B$� ������- 
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����� I ��>&��!�' $ '�%� �� ����#���'B ������#������ ��'��E���B��< @������ (�"}), %� &�-
����� #�! �����'�&����! � @$�����%��'�% & '���. 1 '����'�;��$�� #����� �%���� & @'�% ���-
��������. �����B>�&���� ��$�%��#�&������ #�! /��$E������ B3LYP �$�����D���� %����'��! 
0,963 [ 24 ] ���;J��' �������� '����'�;��$��� � @$�����%��'��B���� �
 ���$'��& & &���$�;��-
'�'��< �����'�, �� �,�#J��' @'� �������� & ��>$�;��'�'��< �����'�. 

? '���. 1 @$�����%��'��B��% "" �����'�&���� �������� ��#,�#!��� �� ;��'�'� � ��'��-
��&���'� '����'�;��$�� ���%��B��� $�������! (%�#�). ��$�'���% "" ���J���B �����'�&�'B 
���$��B$� '����'�;��$�, %�#. �����%��, & @$�����%��'��B��% ���$'�� & �����'� &����'��, 
$�������< C—H ��>��J��� '��B$� '�� "" ��� 3095, 3070 � 3035 �%–1, � & '����'�;��$�% ���$-
'�� @'�% $�������!% ���'&�'�'&��' 11 ���>$�, �� ;��'�'� %�#. �;�&�#��, ;'� ��� #����% ��>-
��J���� ���$'�� ����� #�'��B��� �'������� ���%��B��, %�# ��&�>%����. 
 '�%� �� � ������-
#������ ��'����&���'� �� '����'�;��$�% %�#�% & @'�< �����'� ���$'�� �'��;��'�! �' @$���-
��%��'��B��< $��'���. 	��% ����D#��%�% "" ��� 1491,1466 � 1447 �%–1 %� �'����� 6 %�# — 
�82—�87. M#��B '�$�� >�'��#��'��B�� �����'�&�'B ����#������� %�#� $��$��'��% "". "� #&� 
���%��B��, $�������! ��������� ���#&���'��B�� ������% ��� 1318, 1021, 1002, 914, 702  
� 536 �%–1. ���$��B$�% "" — #�&��B�� ��'����&��! "" ��� 1115 � ������ "" ��� 669, 619  
� 526 �%–1 — �� �#����B �������'B '����'�;��$�� ���%��B��� %�#�.  

"�����%%� PC GAMESS/Firefly QC ���������' ��'��'&����� $���#���'� �> Z-%�'��E�, 
��@'�%� �����#�DD ���'�&�!�� '�$�% ����>�%, ;'��� ��� &$�D;��� %���'�%��� ����'�!��!, 
&����'��� � '��������� ����, ���'&�'�'&�D��� &����'��% � #�/��%�E�����% $�������!%, 
�������� ,���$'����% & �
 ���$'�� �99. ?���� ��'��'&����, $���#���', >�%�'�%, ���#��-
>��;��. ����� �� ����&���� �>�;���! ������#�����! ��'��E���B��< @������ �� ��'��'&����% 
$���#���'�% (�%. ���'&�'�'&�D��< �'����E & '���. 1) � ����D#���! ���%�E�����, $��'�� 
���%��B��, $�������< & ������%%� Chemcraft %� ����'����B �'���'� @$�����%��'��B��� �
 
"" $ &����'��% � #�/��%�E�����% $�������!% ����#������, �&!>�< & %���$��� �99. 
?���#�'&�� ���B��< #���$���>�E�� ���BJ���'&� ���%��B��, $�������< �� %�����'&� &��'-
��%���$��!���, �&!>�< �#���'B '�$�� �'������� ;��'� &��B%� >�'��#��'��B��. �����%��,  
& ���B��D %�#� �50 �, ���'&�'�'&����, & ��'����&��D "" ��� 946 �%–1 �� �#�� $�������� �� 
��'��'&����% $���#���'�% �� &����' &$��#� ���BJ� 15 %. 	�% �� %����, �'������� "" $ $���-
����!% $��$��'��, �&!>�< ���� �#����� �������� &���;���% &$��#�& @'�, $�������< & ���'-

 

���. 5. ���&����� @$�����%��'��B��, �
 
���$'��& �99 � '����'�;��$�% & �����'�: 
�) 1700—1200 �%–1; ") 1200—800 �%–1; 
#) 800—400 �%–1. �
 ���$'�� �99: 1
� 2 — ���;�' & ����������� B3LYP/6-
311G(d,p); 3 — & &�>�����&�% %����; 4 —
& `c�. ? '����'�;��$�% ���$'�� 2 ���-
�!'� �����E�&� /��%� ����� � J�����< 
                  �� ����&���'� 5 �%–1 
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&�'�'&�D��� %�#�. "�� @'�% %���� �'������< "" ��&��#��' � ��������!'�%� & ��$�&�#�'&�, 
�� �
 ���$'���$���� [ 4, 27, 28 ] � �'�'B!,, ���&!�����, �
 ���$'��% ��#�'&����, ���#���-
��<, �����%��, '��/����$�������� [ 30, 31 ]. }'� �'����'�! $ &����'��% $�������!% �&!>�< 
C—� ("" ��� 3095—3035 �%–1), $ �$���'��% $�������!% �&!>�< C—� & ���>��B��, $��BE�, 
("" ��� 1609, 1597, 1491, 1466, 1447 �%–1), $ ����$��'��% #�/��%�E�����% $�������!%  

(C—�)�� ("" ��� 1288, 1164, 1151, 1016 �%–1), $ ������$��'��% #�/��%�E�����% $�������!% 

(C—�)���� (��'����&��� "" ��� 768, 754 � 702 �%–1). 
�$ � ���#�&��� ���#�'B, ��%�% ��$�-
��>�&����% �, ���#�&�'��B��, ��%�% ,���$'����'�;��% ���%��B��% $��������% !&�!�'�! $�-
�������, ���'&�'�'&�D��� "" ��� 1771 �%–1 (%�#� �50), $�'���� �� 88 % ��'B &����'��� $�����-
��� �&!>� �=�.  

������� &��%���! >������&��' ����%�'����� �
 "" � ���'&�'�'&�D��, �% %�#, �&!>��-
��, � &����'��%� $�������!%� @/����, �&!>�< C—� ��$'������ E�$�� (�(—OC—O—)  
� �(—C—O—)). ? [ 6 ] "" ��� 1288 �%–1 & �
 ���$'�� �99 ���� �'������ $ �(—OC—O—),  
� "" ��� 1107 �%–1 — $ �(—C—O—), ;'� ��������'�! � J���$� �������'�������%� ���#�'�&-
����!%� � ���'&�'�'&�D��, $�������!, & %���$���, ������, @/���& ���%�'�;��$�, $����'  
� ��$'���& [ 27—29 ]. �������� ��J�% #����%, "" ��� 1288 �%–1 ������&���� & ����&��% $�-
������!%� 
(C—�)�� /'���#���� ���>��B���� $��BE�, � "" ��� 1107 �%–1 (� %�#� �66) �� 70 % 
���'��' �> $�������! �(—OC—O—) & ��$'����% E�$��. 
 $�������D �(—C—O—) %���� �'-
���'� "" ��� 970 �%–1 � %�#� �54, $�'���! ��#����' 36 % @'��� $�������!. M#��B �� �'%�'�%, 
;'� %�#� �75, ����������! J���$�< ��'����&��< "" ��� 1256 �%–1 (�� ��'�����B��! ��'����&-
���'B #��� ���BJ� ��'����&���'� "" ��� 1288 �%–1), �� ��#����' &����'��, $�������< �&!>�< 
C—�, ,�'! � ������&���� & ����&��% ��>��;��%� $�������!%� �&!>�< & ��$'����% E�$��, '.�. 
"" ��� 1256 �%–1 '��� ���B>! �������&�'B $ $�������!% �(—OC—O—) ��� �(—C—O—). 
�%��'�! ��� ���$��B$� "" � %�#, & ���'�& $�'���, &,�#!' & ��>��;�'��B��< %��� $�������! 
�(—OC—O—) ("" ��� 946 �%–1, �50; "" ��� 1077 �%–1, �63) � �(—OC—O—) ("" ��� 946 �%–1, 
�50; "" ��� 940 �%–1, �49). ?����� � &�#������ "" ���'&�'�'&�D��< &����'��% $�������!% 
�(—C—O—) '�% ����� ��'������, ;'� �����������! & [ 32 ] #�! $��&�< &�,�#� %���$��!���, 
�'��E�'��B��, ����& /'���#� $�����'��B��! �'��$'��� � �����������% 120 %@? (968 �%–1) �&!-
>�&����B � $�������!%� � ��>��&�% �&!>� —C—O—. 

?�>%����, ��J� ��>��B'�'� �� �'������D "" & �
 ���$'�� �99 ��>&��!D' ��-��&�%� 
&>��!��'B �� �'������� ��$�'���, "" & �
 ���$'�� /����/'������, ���>$��� �� �'��$'���  
$ �99. �;�#��&-"�'���!� � #�. [ 5 ] & �
 ���$'�� 99 �'����� $ �(—C—O—) � �(—C—��) 
������ ����� ��� 1290, 1274, 1265, 1238 � 1220 �%–1. 
���%�'� � #�. [ 17 ] �;�'�D', ;'� $ $���-
����!% @/����, �&!>�< C—� �'���!'�! "" ��� 1292, 1222, 1130, 1015 �%–1 � $ �(—C—��) 
"" ��� 1263 � 1239 �%–1. "� �������� � �99 %���� ���#������'B, ;'� �#�� �> ����� & �
 
���$'�� 99 & �����'� �1250 �%–1 ���#�'�&�!�' ����< & ����&��% ��%%� $�������< �(C—�)+ 
+
(C—�—C)+
(C—�=�) ��$'������ E�$��, $ �(—C—O—), �$���< &����, �'����'�! "" ��� 
967 �%–1, � $ �(—OC—O—) — �#�� �> "" ��� 1170, 1130 ��� 1107 �%–1.  

��$��%���$��� "�9 �%��' '� �� �'��$'����� @��%��'�, ;'� � %���$��� �99. "�@'�%� 
���#�&�'��B�� �,�#�'&� �
 ���$'��& @'�, ���#�����<, $�'���� ����%�'��&��'�! �� ���. 1 
(���$'�� 1 � 6) — & �
 ���$'�� ����%��� �%�D'�! ��,���� ������ ����� ���%���� & '�, �� 
�����'!, ���$'��. "��;�% %����� "" ����%��� �� ��������D � �'����'��B��< ��'����&���'� 
���'&�'�'&�D' ����#������% "" & �
 ���$'�� �99. � $��B �$��� %� &�J� �'����� ��;'� &�� 
������ �
 ���$'�� �99 $ $�$�%-���� $�������!%, '� ��'��'&���� �'���'� $ @'�% $�������!% 
���'&�'�'&�D��� ����%����� "". ? ;��'���'�, J���$�D "" ��� 1252 �%–1 %���� �'���'�  
$ ������%� $�������D ��$'������ E�$�� �(C—�)+
(C—�—C)+
(C—�=�), "" ��� 1104 �%–1 — 
$ �(—OC—O—), � "" ��� 974 �%–1 — $ �(—C—O—). 	�$ �� %���� �'���'� � %����� #����� 
"" & �
 ���$'�� "�9. ?���!'��� �'������� >��;�'��B��< ;��'� �
 "" "�9 �� ����&���� 
�����'�&����! �
 ���$'��& "�9 � �99 ���&�#��� & '���. 1. �'������� ����%����, "", ���-
����& $�'���, ��' & ���$'�� �99, '�����' #������'��B���� �����#���!. �����%��, ��%�% 
>�%�'��% �'��;��% ���$'�� "�9 �' ���$'�� �99 !&�!�'�! ����;�� & ��% ��'����&��< $�%-
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���$���< "" & �����'� 800—880 �%–1, $�'���! ��>�����'�! �� 5 �����E�&�, $�%�����' ��� 800, 
821, 831, 855 � 878 �%–1. ����� ���#������'B, ;'�, �� $��<��< %���, ;��'B @'�, $�%�����' �'-
����'�! $ ������$��'��% #�/��%�E�����% $�������!% �&!>�< C—� & 1,4->�%������, ���-
>��B��, $��BE�, ����%����< E��� [ 27—29 ]. ��<�'&�'��B��, & ����;�'����, & ����������� 
PBE/3� �
 ���$'��, #&�, �$��/��%���&� #�%��� D �%��'�! �!# ����< & �����'� 780—850 �%–1, 
��%�� ��'����&��� �> $�'���, ��,�#!'�! ��� � 810 � 812 �%–1 #�! ��&���'��, �>�%���&, ��>-
��;�D��,�! �����'�E��< /'���#���� /���%��'� �'����'��B�� ��/����B���� ��'�&� %���$�-
��. ���%�E������ $��'��� ���'&�'�'&�D��, %�# ��$�>�&�D', ;'� & ��, #�D' &$��# $�$ ��-
����$��'��� #�/��%�E������ $�������! �&!>�< C—� & 1,4->�%������, ���>��B��, $��BE�,, 
'�$ � #�/��%�E������ $�������! ��$'������ E�$��.  

 

 
 

��! ����� ������� ����%���! �
 ���$'�� "�9 ����,�#�%� #��B��<J�� '����'�;��$�� � @$�-
����%��'��B��� �>�;���� �
 ���$'��& ���'&�'�'&�D��, #�%���& � �����%���& � �;�'�% ��-
���'&�&���! �, ��>��;��, $��/��%�E�����, ���'�!��<. 
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3. ��'����&��! ���'�&��! "" & �
 ���$'�� "�9 & �����'� 800—870 �%–1 %���' ��'B �'-
������ $ ������$��'��% #�/��%�E�����% $�������!% �&!>�< C—� & 1,4->�%������, ���-
>��B��, $��BE�, ��/����B��, /���%��'�& ����%��� � #�/��%�E�����% $�������!% ��$'��-
���� E�$��, ;'� ���#��' �> $&��'�&�-,�%�;��$��� ���;�'� $�����'��B���� ���$'�� %�#��B��< 
#�%����< %���$��� D.  
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