
� � � � � � � 	 � � 
 	 � � � � �  � � � � 
2012. ��� 53, � 3 ��� – 	
�� . 436 – 442

 

 

��
 547.789.13 

�������� � 	�
�������
������ ������������ ������������� 
�������	 ��- � �������������-4-���	 � �� ��������� �����	�����: 

DFT � QTAIM �������	���� 

�.	. �������!"#, �.$. ����%#, 	.�. ����%#�, �.�. �������!"#� 

��������	� ���	�������� ��	����	��� 	�. ������� ������	�����, e-mail: glebchem@rambler.ru 
 
����� ������	�� 19 ������ 2011 �. 
 

� ������ ������ ����������� !�����"�� " !���������� #�$��%��#� ����������� 
B3LYP !��&�%��' ��"(��' "������) � ����"����*��+ "��$��*��"�� #�������(�"��� 
�,�����& $�- � ������,���%��-4-���&. �� �"��&� �����,� ��"!��%�����) /���������+ 
!�����"�� !� ����%� 0�+%��� �"����&���� ����(�� &������������)��'� &�%���%�'� 
"&),�+ � &��-%��-&���*"�&'� &,����%�+"�&�+ & �""��%���'� �,������. ��""(����' 
/���#�� /��� &,����%�+"�&�+. 2���,���, (�� ����(�� ,���"�����) & ���,���%���&�� 
����� &��)�� �� "��$��*��"�* �""��%���'� #�������(�"��� �,�����&.  
 
 & ' ( % # � %  ) & " # �: �����) ����������� !�����"��, ����% 0�+%���, #�������(�-
"��� �,����', &�%���%��) "&),*. 

		������ 

� !�"��%��� #�%' $�- � ������,���%��-4-��' (2�-����"�-[2,5�]-$����,���%�����%��-4,4�-
%��� � 2�-����"�-[2,5�,2�,5�]-������,���%�����%��-4,4�,4�-����� "���&��"�&����) �"!�>�� !��-
���)?�") !�� "����,� "��"�$���,���?A�� ��#���(�"��� ���"�����+ %�) "����(�'� /�������& 
����*�#� !�������) [ 1—6 ], !�"���*�� & "�"��&� ���"����) /�� #��!!���&�� &'!���)?� ���* 
����!���� /���������+ !�����"�� !�� ����&�,$�D%����. ��) !�&'>���) �"��+(�&�"�� � /�-
�����&��"�� ����!����'� "&�+"�& $�- � ������,���%��-4-��' �����������,���?� �����*�'-
�� � ���$��"������*�'�� ,���"�����)��. 
�� !���,��� & ��$��� [ 7 ], ����(�� ,���"������+  
& ���,���%���&'� ������ "�A�"�&���� &��)�� �� "��$���,���? ,���A���'� $����,���%��-4-
���& (0	), (�� �!��%��)�� !�����A�"�&���'+ !��%��� �� "����,�. E������, (�� & ��,���A��-
�'� $����,���%��-4-���� !����%� &������������)���+ "��$���,���� ���%����*�� ����(���"), 
� "���&��"�&����, ����(���") � "�"��& "����,������#� !��%���� (!� "��&����? " ,���A���'�� 
$����,���%��-4-�����). ��#�(�� !��%!���D��* !��)&����� �����#�(�'� /������& & ,���A��-
�'� � ��,���A���'� ������,���%��-4-���� (		). �""��%�&���� /��� /������& !�� !���A� 
"�&������'� ����%�& �&����&�+ ����� !�,&��)�� " &'"���+ ��(��"�*? !��%"��,��* ���$���� 
&���)���� "������� 0	 � 		 & "�"��&� ���"�����+, � ���D� ��""(����* &���% &������������)�-
�'� &,����%�+"�&�+ & "��$���,���? �� #�������(�"��� �,�����& [ 7 ]. ��A�"�&�?A�� ��$��' 
�������(�"��#� ��������� [ 8—10 ] !�"&)A��' & �"��&��� /���������-"!������*�'� "&�+"�&�� 
0	- � 		-"�%��D�A�� "��"�$���,���?A�� ���"�����+ � �� �!�"'&�?� !�%��$�� !��$���� 
"������) � "��$���,���� 0	 � 		 ���#�����&, ������+ � !�"&)A��� %����) ��$���. 

����� ������� 

2����) �!����,���) "������) �""��%���'� �,�����& !��&�%��� �� �"��&� ������ ����-
������� !�����"�� (DFT) " �"!��*,�&����� #�$��%��#� �$�����-������)������#� ���������- 
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�	�. 1. �������� &�,��D�'� #�������(�"��� 
�,�����& $����,���%��-4-��� � ������,���- 
                                %��-4-��� 

 
�� B3LYP [ 11, 12 ] & ���D%' &�������-
��"A�!������ $�,�"� �����'� ��$�����+ 
6-311++G(d,p) [ 13 ]. �"� (�"���' ����$�-
���*�'� ��% & ��""(�����'� �
 "!������ 
�""��%���'� "������� )&�)?�") &�A�"�-
&���'��, (�� "&�%����*"�&��� � ����D%�-
��� �"�����#� �������� /���#�� �,���-
��&. 2��%!���#���"), (�� �-"�!�)D���� !� 
"&),� �=� ��D%� ������� !�%%��D�&��� 
E,Z-�����#������, �����'� !��&�%��' �� 
��". 1. 

	�!���#�(�"��+ �����, ������� ��"-
!��%�����) /���������+ !�����"�� �(r)  
& �!����,���&���'� "��������� !��&�%�� & ������ ������ 0�+%��� �����' & ���������� 
(QTAIM) [ 14 ]. ����(�� &������������)��'� &�%���%�'� "&),�+ � &��-%��-&���*"�&'� &,��-
��%�+"�&�+ ���"���&��� !� ����(�? �����(�"��+ ��(�� (3, –1) ��D%� %&��) &�������-
��"&),���'�� �������. 0�+%���� !���,��� [ 15, 16 ], (�� ����(�� �����(�"��+ ��(�� (3, –1)  
� "&),�&�#� !��� ��D%� &,����%�+"�&�?A��� ������� )&�)��") ���%��������� "�A�"�&�&���) 
��D������#� &,����%�+"�&�), ������� ����� "&),�?A�+ ��������. ������ ��&��D%���� �"��-
&��� �� ���, (�� ����(�� �����(�"��+ ��(�� (3, –1) ��D%� &,����%�+"�&�?A��� ������� !��-
&�%�� � �����*���� !���D���? !�����"�� !��������*��+ /���#��. 2�� /��� �?$�� �������-
��� &,����%�+"�&�?A�� �����& �� ��&��&�"��#� "�"��)��), ������� ���������,���") ������-
��� /���#�� � /������"����(�"��� ��&��&�"���, !��&�%�� � !�&'>���? /���#�� "�"���', (�� 
���,$�D�� &�%�� � &�,&���� "�"���' & "����������� "�"��)��� &"��%"�&�� !���)D���) &,����-
%�+"�&�?A�� �����&. 

������&�D�'� !�����A�"�&�� ����%� QTAIM )&�)��") &�,��D��"�* ����(�"�&����#� �!�-
"���) &,����%�+"�&�+ ��D%� &�������-��"&),���'�� �������. 	��, & ��$���� V"!���,' � "��&-
����& [ 17, 18 ] !��&�%��") ����+��) ,�&�"���"�* /���#�� ��D������#� &,����%�+"�&�) E �� &�-
��(��' !�����"�� !��������*��+ /���#�� & "���&��"�&�?A�+ �����(�"��+ ��(�� (v(r), �.�.): 

 1, �.�. ( ) , ����/���* 313,754 ( ).
2

E ! r E ! r� ��  (1) 

� ��$��� [ 19 ] !���,���, (�� ������� V"!���,' "!��&�%��&� ��� %�) "��$'� &,����%�+"�&�+ 
��!� �---�, ��---�, ��� � %�) !��(�'� (� "��%��+ "��') &�%���%�'� "&),�+.  

�"!��*,�&���� ����%� QTAIM !�,&��)�� ���D� �!�"��* ����(�"��? "&),* �� ��(�"�&��-
��� ���&�� " !���A*? ,����& ��!��"���� /���������+ !�����"�� �2�(r) �����(�"��+ ��(�� 
(
	) "&),� � !�����"�� /���������+ /���#�� 
������—
���� he(r) [ 20 ]. 	��, &"� &,����%�+"�-
&�), %�) �����'� �2�(r) > 0, he(r) > 0 ��D�� ���""�������&��* ��� &,����%�+"�&�) ,������'� 
/��������'� �$���(��, � �����'�, & (�"���"��, ����"��") $��*>��"�&� &�%���%�'� "&),�+ � &��-
%��-&���*"�&' &,����%�+"�&�). 

2�����"�* /���������+ /���#�� 
������—
���� he(r) �!��%��)��") ��� "���� !�����"��+ 
������(�"��+ g(r) � !��������*��+ v(r) /���#�+ & "���&��"�&�?A�+ 
	: he(r) = g(r) + v(r). 

���%��� ���D� "��,��*, (�� &"� ��+%���'� ���� &,����%�+"�&�) ��!� NH---O � ��---� !�%-
(��)?�") �������)� 
���—2�!��*��� [ 21, 22 ], (�� !�,&��)�� ����"�� �� � &�%���%�'� "&),)�. 
�"� �"���*�'� ��&������'� �������' ��!� S---O � C---S )&�)?�") &��-%��-&���*"�&'�� &,����-
%�+"�&�)��. 

��"(��' ����%�� DFT &'!�����' & ������ !��#������#� ���!���"� GAUSSIAN03 [ 23 ] 
�� "�!�����!*?���� PDC & �'">�+ 
�����&"��+ 	����(�"��+ f���� (#. ����#��*�). 	�!���-
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#�(�"��+ �����, ������� ��"!��%�����) /���������+ !�����"�� �(r) !� ����%� QTAIM !��&�-
%�� !�� !���A� !��#����' AIMQB, �����,�&����+ & ������ &'(�"�����*��#� ���!���"� 
AIMAll [ 24 ].  

���
������ � �� ���
*����� 

�+�/�&0�")+0 1%"2%+��(%)!�3 �5"2%�"# /�- � +��+��5"&�6��-4-"�"#. �������� &�,-
��D�'� �,�����& $�- � ������,���%��-4-���& !���,��� �� ��". 1. 0����,���%��-4-��' ��#�� 
"�A�"�&�&��* & ����� %&�� #�������(�"��� �,�����& — Z-0	 � E-0	 ("�. ��". 1). 	�����,���-
%��-4-��' ��#�� "�A�"�&�&��* & ����� (��'��� #�������(�"��� �,�����&: Z,Z-		 � Z,E-		 (Z  
� E ��"!���D���� �����&�#� ��%�����&�#� ����� ����"����*�� Z-0	, "�. ��". 1) � E,Z-		 � E,E-
		 (Z � E ��"!���D���� �����&�#� ��%�����&�#� ����� ����"����*�� E-0	, "�. ��". 1). 

��) ��%�����&���) &��)��) ,���"�����) �� "��$��*��"�* �,�����& 0	 � 		 ���� ��""���-
��&���"* �� 3,3�-%������- � 3,3�,3�-��������-!���,&�%�'� "���&��"�&����. 


�� !���,'&�?� ��"(��', ��,���A���'+ Z-�,���� 0	 �� 3,70 ����/���* "��$��*���, (�� E-
�,���� (��". 2, �, "!��&�). V�� "&),��� & !��&�? �(���%* " ����(��� & Z-0	 "��$���,���?A�+ 
&�%���%��+ "&),� N3�---OC4� ("�. ��". 1, 3). � �������� E-0	 %����) "&),* ��"��"�&���, �%���� 
����� ��"�� "��$�� &��-%��-&���*"�&� &,����%�+"�&�� S1---OC4�, ������� &��"�� &���% & "��$�-
��,���? !�������+ "�������' E-0	.  

��) ��������&���'� �,�����& 0	 ��$�?%���") �$����'+ /�����: E-�,���� �� 
4,07 ����/���* "��$��*��� Z-�,����� ("�. ��". 2, �, "��&�). ���$���,���) E-�,����� �"�A�"�&-
�)��") ,� "(�� ����(�) %&�� &������������)��'� "&),�+: S1---OC4� � S1�---RN3 (R=CH3). �����-
#�(�'+ &'&�% !���(�� ���D� %�) ,���A���'� #�������(�"��� �,�����& ��%"�&����+ /���-5-
(4-��"�-1,3-���,���%��-2-���%��)-��%����-3�-��"�"��+ ��"���' [ 7 ]. 

��������� #�������(�"��� �,�����& �""��%���'� ������,���%��-4-���& "��$���,�����") 
& $��*>�+ ���� !� "��&����? " �,������� 0	. V�� "&),���, & !��&�? �(���%*, " !��)&������  
& ��� $��*>�#� ����(�"�&� "��$���,���?A�� &,����%�+"�&�+. 	��, &"� ��,���A���'� 		 "��-
$���,���?�") ,� "(�� %&�� &������������)��'� &,����%�+"�&�+ ("�. ��$����). 

�(��'&�) !����%� /��� &,����%�+"�&�+, ��,���A���'� �,����' 		 ��D�� ��,��"���*  
& !��)%�� &�,��"����) �� !����+ /���#�� "��%�?A�� �$��,��: Z,Z-		, Z,E-		, E,Z-		, E,E-		 
("�. ��". 2, "). 

��"(�� �����*�'� !���,&�%�'� 		 !���,��, (�� ����(�� ,���"������+ & 3, 3�, 3� !���D�-
��)� &��)�� �� ����"����*��? "��$��*��"�* "���&��"�&�?A�� #�������(�"��� �,�����&. 	��,  
 

����(�� (��'��� "��$���,������'� &,��-
��%�+"�&�+ & E,E-�,����� �$�"��&��&��� 
�#� ���$��*>�? ����"����*��? "��$��*-
��"�*; Z,E- � E,Z-�,����' "��$���,���-
?�") !��$��,����*�� & ��&��+ ����, �%-
���� ��"���*�� ���*>�, (�� E,E-�,����. 
� ��������&����� Z,Z-�,����� ���?� 
��"�� %&� "��$���,������'� &�%���%�'� 
"&),� (N3R---OC4� � N3�R---OC4�), �%���� 
��� ����� !��(�', (�� & ��,���A����� 
Z,Z-�,�����, (�� �$p)"�)��") !����%�+ 
/��� &,����%�+"�&�+. 	���� �$��,��, ��- 
 

�	�. 2. ���#����� ����"����*��+ "��$��*��-
"�� ,���A���'� � ��,���A���'� #�������-
(�"��� �,�����& $����,���%��-4-��� (�)  
� ������,���%��-4-��� (", �). V���#�) ���$�- 
        ��� "��$��*�'� ���� !���)�� ,� ���* 

 

 



������ �	��
	����� ����. 2012. 	. 53, K 3 439

#�������� �����	�����������$ �%�	��������	� � "	- 	 ��	�	�%��	�-4-���$: ��	�� (l, Å), %��&��	�  
'���������� ��������	 �(r) (e �a 3

0
	 )*, ��������	 �	���	&����� g(r), ������	������ !(r) 	 '����������  

'����		 he(r) (�.�.), (�����	��� '���������� ��������	 �2�(r) (e �a 5
0
	 )** � ��	�	&���	$ ��&��$, � ���)� 

                                                                       '����		 ���%�� (E, ����/���*) 

�,���� 	�! &,����- 
%�+"�&�) l � !(r) g(r) he(r) �2�(r) E 

R=H 
Z-0	 N3R---OC4�  2,023 0,02367 –0,0169 0,0193 0,0024 0,0863 –5,30 

S1�---RN3 2,859 — — — — — — /-0	 
S1---OC4� 2,881 0,01521 –0,0104 0,0112 0,0008 0,0481 –3,26 
N3R---OC4� 2,016 0,02401 –0,0172 0,0196 0,0024 0,0875 –5,40 Z,Z-T	 
N3�R---OC4� 2,039 0,02290 –0,0162 0,0186 0,0024 0,0837 –5,08 
N3R---OC4� 2,026 0,02348 –0,0168 0,0191 0,0023 0,0858 –5,27 
N3�R---S1� 2,902 — — — — — — 
S1�---OC4� 2,850 0,01609 –0,0110 0,0119 0,0009 0,0507 –3,45 

Z,E-T	 

N3�R---OC4� 2,638 — — — — — — 
S1---OC4� 2,868 0,01559 –0,0107 0,0115 0,0008 0,0493 –3,36 
N3R---S1� 2,850 — — — — — — 

/,Z-T	 

N3�R---OC4� 2,045 0,02265 –0,0160 0,0184 0,0024 0,0828 –5,02 
S1---OC4� 2,890 0,01492 –0,0102 0,0110 0,0008 0,0474 –3,20 
N3R---S1� 2,828 — — — — — — 
N3�R---S1� 2,913 — — — — — — 

E,E-T	 

S1�---OC4� 2,840 0,01649 –0,0113 0,0121 0,0008 0,0518 –3,55 

R=��3 
Z-0	 N3R---OC4�  2,286 0,01662 –0,0111 0,0134 0,0023 0,0625 –3,48 
/-0	 S1�---RN3 3,091 0,01135 –0,0074 0,0091 0,0017 0,0427 –2,32 
 S1---OC4� 2,705 0,02157 –0,0153 0,0163 0,0010 0,0693 –4,80 
Z,Z-T	 N3R---OC4� 2,314 0,01617 –0,0110 0,0132 0,0022 0,0616 –3,45 
 N3�R---OC4� 2,310 0,01607 –0,0108 0,0129 0,0021 0,0601 –3,39 
Z,E-T	 N3R---OC4� 2,289 0,01654 –0,0111 0,0134 0,0023 0,0624 –3,48 
 N3�R---S1� 3,116 0,01085 –0,0070 0,0086 0,0016 0,0408 –2,20 
 S1�---OC4� 2,691 0,02215 –0,0156 0,0167 0,0011 0,0706 –4,89 
 N3�R---OC4� 2,223 0,01961 –0,0146 0,0179 0,0033 0,0848 –4,58 
/,Z-T	 S1---OC4� 2,701 0,02172 –0,0154 0,0164 0,0010 0,0699 –4,83 
 N3R---S1� 3,080 0,01154 –0,0075 0,0092 0,0017 0,0431 –2,35 
 N3�R---OC4� 2,284 0,01646 –0,0109 0,0131 0,0022 0,0612 –3,42 
E,E-T	 S1---OC4� 2,703 0,02165 –0,0154 0,0164 0,0010 0,0697 –4,83 
 N3R---S1� 3,073 0,01171 –0,0077 0,0094 0,0017 0,0442 –2,42 
 N3�R---S1� 3,119 0,01074 –0,0069 0,0085 0,0016 0,0406 –2,16 
 S1�---OC4� 2,691 0,02221 –0,0158 0,0168 0,0010 0,0710 –4,96 

 
 

 

  * a0 — 0���&"��+ ��%��", 0,529 Å. 
**�2� = 4(2g(r) + !(r)). 
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������&���'+ Z,Z-�,���� ���������,���") ������*>�+ ����"����*��+ "��$��*��"�*?. ���%�-
&����*��, �""��%���'� �����*�'� !���,&�%�'� 		 ��D�� ��"!���D��* & !��)%�� &�,��"����) 
�� !����+ /���#�� "��%�?A�� �$��,��: E,E-		, Z,E-		, E,Z-		, Z,Z-		 ("�. ��". 2, �).  

	���� �$��,��, ��,��*���' ��"(���& %���,'&�?�, (�� N-,���A���'� 0	 � 		 #��!!���&�� 
& "�"��&� "��"�$���,���?A�� ���"�����+ %�) "����(�'� /�������& "�A�"�&�?� ������ & ���-
�� E-�,�����& ("�. ��". 1, E-0	 � E,E-		, R=CH3). 


)+"B(�#")+0 C�!&�(%)!�3 )+�E!+E�, )"6%�G�H�3 #"6"�"6��% � #��-6%�-#��&0)"#� 
)#J5�. 2���D���� � ���������"���� 
	 �����& ��!� (3, +1) ��"�� &�D��? ���������? �$ �"-
��+(�&�"�� � ��!�)D����"�� "���&��"�&�?A�� �����(�"��� "�������. � ������ ������ ����-
�' & ���������� �,&�"���, (�� ��"��'��� �����(�"��+ "�������' )&�)��") ��,��*����� "��)-
��) �����(�"��� ��(�� ("&),� � �����), !�� /��� !���D����*��) ���&�,�� �����(�"��+ ��(�� 
����� ���!��"����� ���������*��? ���&�,�� �����(�"��+ ��(�� "&),�, "�,%�&�) ����&�? ���-
&�,��, ����������? %�) ��"��$��*��+ &'��D%����+ �����(�"��+ ��(�� ��!� (2, 0) (��� ��,'-
&����) ��(�� $���������). 	���) 
	 )&�)��") ��"��$��*��+ & ��� "�'"��, (�� ����� �����*��� 
�,������� �(r) !��&�%�� � �� �"(�,��&���? ��� ��"A�!����? �� �)% ��&'��D%���'� "��$��*-
�'� 
	 [ 14 ]. 

��"!����(�&�"�* "�������' � ��"��'��? ����� ����(�"�&���� �!�"'&���") ,��(����� 
/���!��(��"�� "&),� (
): (�� ��� $��*>�, ��� $���� ��"��$��*�� "�������� [ 25 ]. 2�% ��"��-
$��*��"�*? "�������' "��%��� !������* ��, (�� ���$���") ��$��*>�) /���#�) %�) �&�,$�D%�-
��)� ��#����� 
	 ����� � "&),�&�+ 
	 " &'"���+ /���!��(��"�*?, (�� ���,$�D�� !��&�%��  
� $������������+ ����"����� (�$��,�&���? &'��D%����+ 
	) � �"(�,��&���? ����� [ 14 ]. 
��#�(��, (�� "�������� $�%�� ��� $��*>� !��������*�� ��"��$��*��+, (�� $��D� & !��"����-
"�&� ����%)�") �����(�"��) ��(�� ����� � �����(�"��) ��(�� "&),� " &'"���+ /���!��(��"�*?.  

���� �"����&����, (�� �����(�"��� "�������' & ��,���A���'� 0	 � 		 )&�)?�") %���-
��(�"�� �"��+(�&'��: /���!��(��"�* &�%���%�'� � &��-%��-&���*"�&'� "&),�+ ��&����� (,��-
(���) 
 �� !��&'>�?� 0,046), � 
	 (3, + 1) ����%��") & ������ �����, (�� ���������� %�) �"-
��+(�&'� �����(�"��� "�������. s����(�"��� "�������' & ,���A���'� 0	 � 		 )&�)?�") ��-
��"����*�� ����� %�����(�"�� �"��+(�&'��: /���!��(��"�* &�%���%�'� � &��-%��-&���*"�-
&'� "&),�+ %�&��*�� &'"��� (
 = 0,11—3,24), �%���� 
	 (3, +1) !�-!��D���� ����%��") $��,�� 
� ������ �����.  

	���� �$��,��, & "���������'� "�"��)��)� ������� ,���A���'� � ��,���A���'� �,���-
��& 0	 � 		 �����(�"��� "�������' )&�)?�") �"��+(�&'��, � ��"��'��� �����(�"��+ "����-
���' ���$��� /���#�� ����&����, ������) ��%������� ��#����? �����(�"��+ 
	 (3, +1) � "&)-
,�&�+ 
	 (3, –1) " &'"���+ /���!��(��"�*?. 

K�%�1�J )+�/�&�5��E'H�3 #5��2"6%B)+#�B # 2"&%!E&�3 1%"2%+��(%)!�3 �5"2%�"# 
/�- � +��+��5"&�6��-4-"�"#. 2�����)) ������)������? ,�&�"���"�* V"!���,' (1), ����% 
QTAIM !�,&��)�� �!��%��)�* /���#�� ��D�������)��'� &,����%�+"�&�+ �� �"��&���� &���-
(�� !�����"�� !��������*��+ /���#�� & "���&��"�&�?A�� "�%��&'� 
	 (3, –1). � �����, & ��-
������� #�������(�"��� �,�����& 0	 � 		 ����� ��"�� 4 ��!� ��&������'� &,����%�+"�&�+: 
NH---O, S---O, CH---O � �---S (��". 3, 4). V���#�) �-"&),�+ NH---O, �����'� !��)&�)?�") & ��-
������� ��,���A���'� 0	 � 		 ("�. ��". 3), ����$���") & !��%���� 5,02—5,40 ����/���*. 

V���#�) &,����%�+"�&�+ S---O, �����'� !��)&�)?�") ��� & ,���A���'�, ��� � & ��,���-
A���'� 0	 � 		, ����$���") & !��%���� 3,20—4,96 ����/���* !�� ��D�����'� ��""��)��)� 
2,691—2,890 Å. �, !����,�����#� ����#���"���������#� �����,� ���"�����& 3,3�-%������"�-
2,2�-$�������� !���(���, (�� &������������)��'� &,����%�+"�&�) ��!� S---O ���?� /���#�? 
3,75 ����/���* !�� %���� 2,832 Å [ 26 ], (�� ����>� !�%�&��D%��� ��>� ��"(���'� %���'�.  
2� ��,��*����� ��>�� ��"(���& &,����%�+"�&�) ��!� ��---� ���?� /���#�? !��)%�� 3,39—
4,58 ����/���* (��D�����'� ��""��)��) 2,223–2,310 Å), � ��&������'� &,����%�+"�&�) �---S — 
2,16—2,42 ����/���* !�� ��""��)��� ��D%� ������� 3,073–3,119 Å. E������, (�� &,����%�+"�-
&�) �---S ���?� ��"�� ���*�� & �����*�'� !���,&�%�'� 0	 � 		, (�� "&),��� " �"�$����"�)�� 
��������������#� !���D���) �����*�'� #��!! ("�. ��". 4). �����*�'� !�������' &"�� &���-
���������)��'� &,����%�+"�&�+ !��&�%��' & ��$����. 
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�	�. 3. �������������)��'� &,����-
%�+"�&�) & #�������(�"��� �,������ 
$����,���%��-4-��� � ������,���%��- 
                           4-��� 

 
�(�&�%��, (�� "�������) 

"��$���,�������) /���#�) ��&�-
�����'� &,����%�+"�&�+ & ����-
����� �,�����& $�- � ������,�-
��%��-4-���& %��D�� ���������-
&��* " ����"����*��+ "��$��*��-
"�*? /��� �,�����&, ��� ��� ��(�-
"�&���'+ "�"��& �,�����& �%���-
��&'+, � ����(�) & /���#�� "&)-
,��' " ����(��� "��$���,���?-
A�� ��&������'� "&),�+. 	��, 
�������� ��,���A����#� Z-0	 !� 
,��(���? !����+ /���#�� "��-
$��*���, (�� �������� E-0	, �� 3,70 ����/���* ("�. ��". 2, �, "!��&�), (�� ����������� " ��,��-
"�*? /���#�+ &������������)��'� ��&������'� "��$���,���?A�� &,����%�+"�&�+  
& 2,04 ����/���*. ��) ,���A���'� ���� 0	 &"��%"�&�� /������ ,���"�����) !����) /���#�)  
E-0	 ��D� !����+ /���#�� Z-0	 �� 4,07 ����/���* ("�. ��". 2, �, "��&�), (�� "���&��"�&��� ��,-
��"�� /���#�+ &������������)��'� &,����%�+"�&�+ & 3,64 ����/���* ("�. ��$����).  

E��(���) "�������+ "��$���,�������+ /���#�� &������������)��'� ��&������'� 
&,����%�+"�&�+ %�"����(�� ��(�� �!�"'&�?� �)%' ����"����*��+ "��$��*��"�� �,�����& 		 
("�. ��". 2, ", �). 	��, �)% ����"����*��+ "��$��*��"�� ��,���A���'� �,�����& 		 ����� &�%: 
Z,Z-		 (0,00), Z,E-		 (+2,85), E,Z-		 (+4,15), E,E-		 (+6,47), (�� "���&��"�&��� !���D���? 
"�������+ "��$���,�������+ /���#�� & /��� �)%�: Z,Z-		 (–10,48), Z,E-		 (–8,72), E,Z-		  
(–8,38), E,E-		 (–6,75). �����#�(��? ,�&�"���"�* ��D�� ���D� !��"��%��* � %�) ,���A��-
�'� �,�����& 		: �)% ����"����*��+ "��$��*��"�� &'#�)%�� ��� E,E-		 (0,00), Z,E-		 
 

(+3,92), E,Z-		 (+4,91), Z,Z-
		 (+9,12), (�� "���&��"�&��� 
����� &���(���� "�������+ 
"��$���,�������+ /���#��  
& /��� �)%�: E,E-		 (–14,27), 
Z,E-		 (–15,15), E,Z-		  
(–10,60), Z,Z-		 (–6,84). E�-
�����, (�� "�������) "��$�-
��,���) ,���A����#� Z,E-		 
&'$�&���") �, /��#� �)%�, (�� 
"&),��� " ����(��� & ������-
�� %�!�������*��#� "��$���-
,���?A�#� &,����%�+"�&�) 
N3��H3---OC4� ("�. ��". 4)  
" /���#��+ 4,58 ����/���*. ��-
��(�� %����#� &,����%�+"�- 
 

�	�. 4. �������������)��'� &,�-
���%�+"�&�) & ��������&���'� 
#�������(�"��� �,������ $����-
,���%��-4-��� � ������,���%��- 
                         4-��� 
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&�) �$p)"�)�� ��� ����, (�� ,���A���'+ Z,E-		 $���� "��$����, (�� E,Z-		 ("�. ��". 2, �). �, 
��". 4 &�%��, (�� %����� &,����%�+"�&�� )&�)��") &����������(�"��� � &��"�� ���'+ &���%  
& "��$���,���? &,�����#� !���D���) �����& & �������� Z,E-		 !� "��&����? " %��#��� ��-
&������'�� &,����%�+"�&�)��. (V�� � �$�"��&��&��� ���*>�? "��$��*��"�* Z,E-		 !� "��&-
����? " E,E-		, ��"����) �� $��*>�? "��$���,�������? /���#�? ������ & Z,E-		.)  

	�	��� 

��"(����� !���,���, (�� &&�%���� �����*�'� ,���"������+ & �������' #�������(�"��� 
�,�����& $�- � ������,���%��-4-���& "�A�"�&���'� �$��,�� &��)�� �� �� ����"����*��? "��-
$��*��"�*, (�� "&),��� " ��,��+ !����%�+ ��&������'� "��$���,������'� &,����%�+"�&�+  
& /��� "��%�����)�. �"����&����, (�� ���$���� "��$��*��+ #�������(�"��+ �����+ $�- � ���-
���,���%��-4-��� )&�)��") !����) E-�����#�����). 2�� !���A� ������)������+ ,�&�"���"�� 
V"!���,' ��""(����' /���#�� &������������)��'� "��$���,���?A�� &,����%�+"�&�+ & �"-
"��%���'� ���������. 2���,���, (�� "�������) "��$���,�������) /���#�) & ��������� �,���-
��& ����������� " ����"����*��+ "��$��*��"�*? /��� �,�����&. 2��%!���#���"), (�� �����(�-
"��� "�������', "�%��D�A�� &�%���%�'� � &��-%��-&���*"�&' "&),�, )&�)?�") %�"����(�� �"-
��+(�&'��, � %�) �� ��,��>���) ���$��%��� /���#���(�"��� &�,%�+"�&��.  

 
�&���' &'��D�?� #��$���? $��#�%����"�* ,�&�%�?A��� ��$��������+ �������(�"��+ ��-

��� �'">�+ 
�����&"��+ 	����(�"��+ f���' (#. ����#��*�) !����""��� ��"� �#���� ,� !��-
%�"��&�����? &�,��D��"�* �"!��*,�&���) ��"��"�& "�!�����!*?���� PDC.  

��$��� &'!������ & ������ !������ Visby 0811/2009 (BTKA-705671). 
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