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������� ��������������� �!�"�#!� ��$���$� %�&����&� '����$��$(����!�" ���$�#� 
� �%� �
	
-��#��- � �
	
-��#�$����)����*, ��+�&+�* +������ /��������� ! �����#!� 
/�������! � '��$�%������ ��#�!��* !�)��#!. ��#���!$���, �#� ��$���$� %�&����&� 
'����$��$(����!�" ���$�#� ����# 6 ����������! � �#����#�$(���� 8���%�9�� 0//0, 
0,34//0,98, 2,51//2,25, 2,54//2,56, 2,90//3,28, 6,64//6,43 ���$/��$( (MP2//DFT(B3LYP) � '�-
������ ��'���� cc-pVTZ), /����� ��A&��� ���������� ���#!�#�#!��# 8���#�����. 

��������� �#$���C#�9 &��% �# &��%� �#����#�$(��" �����#����" ���%���#�! %��//� 
—SO2NHNH2, 8���%�9�� %�������* ��'�#�$�", ��/��!$����� � !�$�����" &�/�$(��* 
�����#�!. G�������, �#� !!�&���� ! �
	
-/�$�A���� ��#��- �$� ��#�$(��" %��//� 
/���#������ �� !$�9�# �� ��������������� �!�"�#!� ��$(����$%�&����&��" %��//�. 
������#���� ��������� �#���#��� %�&����&� '����$��$(����!�" ���$�#� /�� /���*�&� 
����#�$$—%��, /�������, �#� ! ����#�$$� �#�'�$�����!��� ����������9, /� �#���#��� 
'$����9 � �&���� �� !�����8���%�#������* ����������! �!�'�&��" ��$���$�. I�/�$-
��� NBO ���$�� ���/��&�$���9 8$��#�����" /$�#���#� � /�������, �#� ��$���� ���-
8����#� !� !��* ����������* ���$�&����* ��$���$ ��A�# '�#( ��#��/��#���!��� /��-
9!$����� ��������%� &�"�#!�9 ��$(��* ��������* 8����#�! ��A&� ��/�&�$������ 
/����� �#���! ���#� � �����*$9C)��� ��'�#�$9�� �!9��" S=O, N—H, C—S � N—S. 
 
DOI: 10.15372/JSC20170203 
 
 % & " # � ' #  ( % � � $: �����#������� ��$(����$%�&����&�, %�&����& '����$��$(��-
��!�" ���$�#�, ����������, NBO ���$��, �!��#�!�-*��������� �����#�, ���-8����#, 
��������" 8����#. 

�����	
� 

��)��#!��# ��$�" �$��� /�������! — �����#������� ��$(����$%�&����&�, +����� /��-
���9���� ! /����+$�����#� &$9 !�/���!���9 �������! � �����, /�$�8����! � &��%�* /�$�-
����! [ 1—5 ]. ��&�����$(����� &����%� �$���� /�������! 9!$9�#�9 %�&����& '����$��$(��-
��!�" ���$�#� C6H5—SO2—NH—NH2 (UW�
), ��#���" #��A� ��/�$(���#�9 ! ��&�������!��-
��� ���$������ �����#�#�$9�� !�&� &$9 &��#�A���9 �/#���$(��%� 8����#� ! /����!�&�#!� 
�#&�$(��* !�&�! ����� � /�$�����!. I ���#�9)�� !���9 /��&�$A��#�9 ��#�!��� ��/�$(��!���� 
�����#������* ��$(����$%�&����&�! ! /����+$�����#�, � #��A� /���� ��!�* /�������! �� 
����!� UW�
. 

�&���� ���'�$�� /���/��#�!��" �'$��#(C /��������9 �����#������* ��$(����$%�&����-
&�! 9!$9�#�9 ��/�$(��!���� �* ! �����#!� ��%�'�#���! ���$����* ������#�! (��/�����, ���-
��#���������� ���!�#!$����* ��������$�# ! ��#���$� �$�#�� ��$�!��� [ 6 ], ���#�#��� L-��/�- 
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��%��� [ 7 ], ��#�$$�-�-$��#����� [ 8 ]). �� ��%�&�9+��" &��( /�&�'��9 ��#�!���#( ���$�&�!��� 
&$9 ��$�%� �9&� /����!�&��* ��$(����$%�&����&�! � �* ����)����*. 

�$9 /�������9 � ��&�$���!���9 /�������! � ����#��� �����#������* ��$(����$%�&����-
&�! ���'*�&��� &�#�$(��� �!�&���9 � �#���#��� �, ���'����, ��������������* �!�"�#!�* 
���#!�#�#!�C)�* ��$���$. ���$�� $�#���#����* ��#������! /�����$, �#� /�&�'��� #����#�-
������ ���$�&�!���9 !�/�$���� #�$(�� &$9 %�&����&�! ��#����$(����!�" ���$�#� [ 9 ], ! #� 
!���9 ��� &$9 �����#������* ��$(����$%�&����&�! ���������9 � �#���#��� � ������������-
��* �!�"�#!�* �!�'�&��* ��$���$ �#��#�#!��#. �#��#��, �#� ! 
��'��&A���" '��� &����* 
���C#�9 �!�&���9 � �#���#��� ����#���* ����#�$$������* ��$(����$%�&����&�! [ 10—12 ]. 

I ��+�" /��&�&�)�" ��'�#� [ 13 ] ���')�$��( � ����-�/��#����#�������� ���$�&�!���� 
%�&����&�! '����$��$(����!�" ���$�#�. ����#�� ����-�/��#��! � #��&����9 �* ��������9  
� ���#�� #��/���#��� (/��/���#� UW�
 � %�&����& �
	
-��#��'����$��$(����!�" ���$�#�  
(4-U�W�
) ��%��!�$� &� 368 � 388 K ���#!�#�#!����) �!�&�#�$(�#!�C# � �$�A��* /�������*, 
/��#���C)�* ! ���&������!����" ���� UW�
 /�� �%� ��%��!����, /��!�&9)�* � ���#������ 
���$�A���C /��/���#� � !�&�$����� ���#� � ���#��� ��!�* ���&�����" �� /��&��#�! ���$�A�-
��9. I!�&���� 8$��#��������/#����%� �����#�#�$9 —NO2 (4-U�W�
) /��!�&�# � ����(+���C 
#���������" ��#�"��!��#� %�&����&� � �%$�'$���C /�������! ���$�A���9 /��/���#� /�� ��-
%��!����. G�&�'��� /�!�&���� ���&�����" /�� ��%��!���� �'��$�!$�!��# �* ��/�$(��!����  
! �����#!� /�������!, �&���� &�$��# ��!����A��� �/��&�$���� �#�����9 �!�'�&��* ��$���$ 
8��/������#�$(���� ��#�&���. G�8#��� ! ���#�9)�" ��'�#� ���$�&�!���� ��������������* 
�!�"�#! � ���'�����#�" �#�����9 ����������! %�&����&� '����$��$(����!�" ���$�#�, %�&��-
��&� �
	
-��#��'����$��$(����!�" ���$�#� � %�&����&� �
	
-��#�$'����$��$(����!�" ��-
�$�#� !�/�$���� � /���)(C ��#�&�! �!��#�!�" *����.  

�#��#��, �#� ����� ��#�&�� %���!�" 8$��#����%����� � �!��#�!�" *���� ���� '�$� ��-
�$�&�!��� ���'�����#� �#�����9 � ��������������* �!�"�#! /����!�&��* '����$��$(����-
!�" ���$�#� � �* ����)����* (Y—C6H4—SO2—X, %&� X = Cl, F, NH2, OH, OCH3; Y = H, NO2, 
CH3): '����$��$(����$%�$�%���&� [ 14—16 ], '����$��$(������&� [ 17—19 ], '����$��$(��-
��!�� ���$�#� [ 20, 21 ], ��#�$'����$��$(����#� [ 22, 23 ]. G�$������� &����� &$9 /������-
$����* ���&�����" �����#�$(�� �/���#�$� /����&��� ��������������%� /����� &$9 %�&����-
&�! '����$��$(����!�* ���$�#, %&� ! �����#!� �����#�#�$9 X !��#�/��# %��//� —NHNH2. 

���� #�%�, ! ��������* ��'�#�* /�������, �#� ��#�&� ��2 � DFT(B3LYP), ��#���� #��A� ��-
/�$(��C#�9 � ! ���#�9)�" ��'�#�, &�C# *���+�� ��%$���� � 8��/������#�� ��� /� ��������-
�������� ���#�!�, #�� � /� %����#�������� /�����#��� ����������! ���$�&����* ��$���$. 

��	����-�
�
)��
� ���)��� 

G�� !�/�$����� ���$�&�!���" '�$� ��/�$(��!��� ��#�&� �!��#�!�" *���� ���!�9 ��2 
� DFT(B3LYP) � '������� ��'���� cc-pVTZ [ 24, 25 ] (/���# Gaussian 03 [ 26 ]). I #���#� ��'�#� 
! ����!��� �'��A&�C#�9 ����$(#�#� /�$������� ��#�&�� DFT(B3LYP). �$9 !��* �#�������-
��* #���� �� /�!��*���#� /�#�����$(��" 8���%�� ���$�&����* ��$���$ !�/�$���� /�$��9 
�/#�������9 %����#�������* /�����#��! � �����# ���#�# ��$�'���". �$9 !�9�����9 /����� 
�#�'�$������ �/��&�$����* %����#�������* �����%�����" /��!�&�� NBO ���$�� [ 27 ] ���-
/��&�$���9 8$��#�����" /$�#���#� ! ����������*. I����$�����9 %����#�������" �#���#���  
� ��$���$9���* ��'�#�$�" !�/�$���� � /���)(C /��%����� ChemCraft [ 28 ]. 

�$9 �/��&�$���9 /���*�&��* ���#�9��" (G�) ��A&� ������������ UW�
 ��/�$(��!��� 
/����&��� /����� QST2 [ 29 ], ! ��#���" ���)��#!$9$��( �/#�������9 %����#�������* /�����#-
��! G�, ������#�!�$��( ���#�#� ��$�'���" G� � ���$�����!�$��( ����� ��$�'���9 � �����" 
���#�#�" &$9 /�&#!��A&���9 #�%�, �#� /�$������� G� �!9��!��# ������ ������#��!����� 
����������. U����#�������9 ��&�$( ��$���$� UW�
 � ��������� ��������� �#���! /��!�&��� 
�� ���. 1.  
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���. 1. U����#�������9 ��&�$(  
���������� I ��$���$� UW�
 

 

 
 

���. 2. 
��������� � ���#!�#�#!�C)�� �� 8���#������ (*)  
��$���$� UW�
 

���������� 
 
� ����*��	
� 

�+/��0$1!�++�# 0+�2��3�$4!# 0�%#56%' ���. I ��$���$� UW�
 ����#�9 !����A-
���#( !��)���9 %��//� —SO2NHNH2 !����% �!9�� �—S, %��//� —NHNH2 !����% �!9�� S—N, 
� #��A� %��//� —NH2 !����% �!9�� N—N. G����� /�$�A���� %��//� —NH2 ��A�# �����9#(�9 
�� #�$(�� �� ���# !��#�����%� !��)���9, �� � �� ���# ��!����� ! /�����&� N—NH2. ���$�� 
GGx � ���$�� ��������������* �!�"�#! '����$��$(����!�" ���$�#� � �* ����)����* /���-
��$, �#� ��$���$� UW�
 ����# +��#( /�� 8���#������! (���. 2) � �#����#�$(���� 8���%�9��, 
/��!�&������ ! #�'$. 1 (��#�& DFT(B3LYP)/cc-pVTZ).  

U����#�������� /�����#�� ����������! ��$���$� UW�
, ������#����� ��#�&��� 
DFT(B3LYP) � MP2 � '������� ��'���� cc-pVTZ, /��&�#�!$��� ! #�'$. 1, #�� A� /��!�&��� 
&�/�$(��� �����#� � 8���%�� %�������* ��'�#�$�" +��#� ����������! ��$���$� (��#�& 
DFT(B3LYP)/cc-pVTZ). 


��������� �#$���C#�9 ���$����" /���#����#!����" �����#����" ���%���#�!  
—SO2NHNH2 �����#�#�$9. I� !��* ����������* %����#�������� /�����#�� '����$(��%� ��$(-
�� ����( '$����. I �����#�#�$� —SO2NHNH2 ���'�$(+�� �#$���� ��'$C&��#�9 #�$(�� ! &$��� 
�!9�� S—N.  

y��#( ����������! ��A�� ���&�$�#( �� #�� /��� (��. ���. 2), ��A&�9 �� ��#���* ����# 
/��#� �&�����!�� �#����#�$(��� ���/�$�A���� �!9��" ! %��//�* —SO2— � —NH—, �� �����C 
�����#���C �!9��" N—H %��//� —NH2 (!!��* — 8���%�#������ ����� !�%�&��9 �����#���9, 
!��� — '�$�� !�%�&��9).  

I� !��* ����������* �!9�( S—N �������# /�$�A���� �������#�$(�� �#�$������� �# ��#�-
%���$(��%� (�� '�$�� 15�) /� �#��+���C � '����$(���� ��$(�� (��. #�'$. 1, �C6—C1—S—N1). 
G�� 8#�� �!9�( N—N ���/�$�A��� /��#� ��#�%���$(�� � �!9�� C—S ! ����������* I � IV, 
/��#� ��#�-��	�-/$������ (
	) � 8#�" �!9�� ! ����������* III � VI (��. #�'$. 1, �C1—S—N1—
N2) � /��#� ��#�-��	�-/$������ (
	) � �&��" �� �!9��" S=O ! ����������* II � V.  

_��#� /�� �'��A&���� �!�"�#! ���&�����9 �%� ��������������� ���'�����#� �� /����-
��C#�9 !� !�������. 	�� �� ����� !�$����� &�/�$(��%� �����#� ���������� ��A�# �����#(�9 
!�A��" *����#����#���" /�� �'��A&���� /�!�&���9 ���&�����9 ! ���$����* ���#!���#�$9*,  
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	 � ' $ � � �  1  

�
����
���� ����
�� MP2/DFT(B3LYP) � �
!����� �
��	�� cc-pVTZ �
	
��	� �����	��	�� 
UW�
 � "����	����
����� �
���� ��� �	��
���������� UW�
 [ 10 ]  


�������� 
G�����#�* 

I  II  III IV V 
���#�$$ [ 10 ] VI 

� 4,84/4,27 6,04/5,36 4,44/3,80 4,77/4,32 6,83/6,03 — 6,21/5,49 
#Iz�� –9,90/–7,54 –10,04/–7,48 –9,94/–7,33 –9,62/–7,40 –9,79/–7,42 — –9,84/–7,39 
#���� 2,15/–1,49 2,05/–1,55 2,06/–1,59 2,41/–1,29 2,29/–1,34 — 2,21/–1,46 
#����—#Iz�� 12,05/6,05 12,09/5,93 12,00/5,74 12,03/6,11 12,08/6,08 — 12,05/5,93 
r (S=O)��. 1,451/1,455 1,446/1,450 1,452/1,454 1,450/1,453 1,444/1,449 1,432(1)** 1,448/1,452 
r (S—N1) 1,683/1,704 1,672/1,689 1,696/1,721 1,683/1,700 1,676/1,692 1,632(2) 1,697/1,719 
r (N1—N2) 1,416/1,411 1,412/1,407 1,416/1,420 1,416/1,409 1,412/1,405 1,419(2) 1,422/1,413 
r (N—H)��. 1,015/1,015 1,014/1,014 1,015/1,015 1,014/1,014 1,012/1,012 0,86(1) 1,014/1,013 
�C—C(S)—C 122,0/121,6 122,6/121,2 122,2/121,7 122,2/121,7 121,8/121,4 121,3(2) 122,0/121,6 
�C—S—N 100,8/103,2 104,6/106,4 99,1/100,5 100,8/102,6 104,4/106,3 108,34(7) 97,3/98,6 
��—S—O 121,6/121,5 123,2/122,7 119,6/119,3 121,0/120,7 122,8/122,3 118,3(2) 120,5/120,0 
�S—N1—N2 115,8/117,7 117,7/119,8 111,9/113,7 110,8/113,5 113,1/122,3 112,6(1) 108,3/110,3 
�H1—N1—N2 110,7/111,6 111,7/112,8 108,3/109,1 115,7/116,7 116,2/117,3 116(1) 113,3/113,9 
�H1—N1—N2—H –90,9/–92,3 86,5/87,0 80,0/79,4 83,3/85,0 –93,6/–95,0 –109(2) –91,5/–94,7 
�C6—C1—S—N1 74,7/77,0 83,8/84,6 75,5/74,8 83,3/83,6 90,3/91,4 88,6(1) 77,3/76,7 
�C1—S—N1—N2 83,6/90,4 57,7/61,2 177,5/–175,8 74,4/77,6 53,7/55,7 55,3(1) 176,5/–179,3
�E 0/0 0,34/0,98 2,51/2,25 2,54/2,56 2,90/3,28 — 6,64/6,43 

 
 

 

  * ��/�$(��� �����#� � (�), 8���%�� %�������* �� (8I), &$��� �!9��" (Å), �%$� (%��&.), �#����#�$(��9 
8���%�9 �E (���$/��$(). 
** I ���'��* ������� /�%��+���#� ! �/��&�$���� %����#�������* /�����#��!.  
 
� �# !�$���� ���#�# ��$�'���" � %����#�������* /�����#��! ����������! ��!��9# �������9 
#����&����������* ������" ���&�����9 �� �$�A��� ��������������� ���#�!�� /���. 

I�&��, �#� ���������� UW�
 ���C# �� #�$(�� �#���#����� ���$���9, �� � �* 8$��#���-
��� *����#����#���, #���� ��� 8���%�� %�������* ��'�#�$�" � &�/�$(��" �����#, #��A� ��-
)��#!���� �#$���C#�9 (��. #�'$. 1).  

���$�&�!���� ��������������* �!�"�#! �
	
-����)����* %�&����&� '����$��$(����!�" 
���$�#� /�����$�, �#� !!�&���� 8$��#����&������%� (—CH3, 4-U�W�
) �$� 8$��#��������/-
#����%� (—NO2, 4-U�W�
) �����#�#�$9 /���#������ �� !$�9�# �� ��������������� �!�"�#!� 
��$(����$%�&����&��" %��//�. �'� ��$���$�, #�� A� ��� ������)����" UW�
, ���C# /� 
+��#( ����������!. �* �#����#�$(��� 8���%�� U�''�� � ������#����� /�� �  = 298 K /��!�-
&��� ! #�'$. 2. 

�����#� /�����!�C# (��. #�'$. 2), �#� ��������� I &�$A�� /���'$�&�#( ! %���!�" ���� ��-
A&�%� �� #��* ���&�����" /�� �����$(��* ��$�!�9*, #�� ��� �� ����# ����C �����C 8���%�C 
U�''��; ���'�$�� !�����" 8���%��" �'$�&��# ��������� VI. G�� 8#�� /��$�&�!�#�$(���#( 
����������! /� �* �#����#�$(��� 8���%�9� U�''�� ��*���9�#�9 ����!����� �# /����&� �
	
-
�����#�#�$9, �&���� !!�&���� ����/#����%� �����#�#�$9 —NO2 �!�$���!��# &�$C ���������� 
I � ����(+��# &�$C ���������� II, ! #� !���9 ��� !!�&���� &������%� �����#�#�$9 —CH3 &�"-
�#!��# ! /��#�!�/�$�A��� ��/��!$����. 

�+/��0$1!�++'# 7�#��$8#+!9, ;+#�2!9 ! (<��#+!# 7#�#=��+'= (�(<�9+!> ���. 
��#���!$���, �#� /���*�&� ��A&� ������������ �&��%� �9&� �� ���. 2 ��/��!�A&�C#�9 ��-
!�����" �!9��" N—H /�� �#��� ���#� %��//� —NH2. x#� /���*�&� ��!��+�C#�9 ����� G�  
� /$����� �#������� %��//� —NH2. x���%�9 #���* /���*�&�! ��A&� ������������ II—V  
 



������ �	��
	����� ����. 2017. 	. 58, q 2  257

   	 � ' $ � � �  2  

$���������� "��	��� %����
 �G 0(298) (���$/��$()  
� ���&��	
&�� �i (��$.%) �����	��	�� ������� 4-U�W�
,  

UW�
 � 4-U�W�
 � �
!���� �
!�  


�������� 
��$���$� G�����#� 

I II III IV V VI 

�G 0(298) 0   1,46 1,99 1,99 2,99 6,07 4-U�W�
 
�i 86,2   7,3 3,0 3,0 0,5 0,0 

�G 0(298) 0   1,21 1,87 2,40 3,34 5,99 UW�
 
�i  83,9 10,8 3,5 1,4 0,3 0,0 

�G 0(298) 0   1,01 1,60 2,26 3,64 6,19 4-U�W�
 
�i 78,7 14,2 5,2 1,7 0,2 0,0 

 
� I—IV c��#�!$9�# 4,67 � 4,94 ���$/��$( ���#!�#�#!����, ! #� !���9 ��� ��A&� ������������ 
III—VI — 7,81 ���$/��$(. G���*�&� ��A&� ������������, ���/�$�A������ /� !��#���$� �� 
���. 2, �!9���� � !��#������ !��)����� %��//� —NHNH2 �#����#�$(�� �!9�� S—N. ��� #��-
'�C# ���(+�* 8���%�#������* ��#��#. I�� /���*�&� ��A&� 8���#�������� ���)��#!$9C#�9  
! �����$(�� �#�&�", ��A&�9 �� ��#���* ����# '��(�� �# 4 &� 7 ���$/��$(.  

	���� �'�����, ��$(����$%�&����&��9 %��//� —SO2NHNH2 ! UW�
 9!$9�#�9 ��)��#!���� 
'�$�� A��#��" �#���#���", ��� %��//� —SO2OH, —SO2NH2 � —SO2OCH3 ! ����� ���$�&�!��-
��* ��$���$�* &��%�* /����!�&��* '����$��$(����!�" ���$�#�, %&� !�$����� '��(���! ���-
�����������* /���*�&�! ���#�!$9C# �# 1 &� 3 ���$/��$( [ 17—23 ]. 

�<�65<6�+'# !40#+#+!9 ��� 7�! 7#�#=��# 5�!(<$%%—2$4. �� ����!� /��!�&����%� 
��������������%� ���$��� ��A�� /��&/�$�%�#(, �#� ! %���!�" ���� %�&����&� (��$� '� �� ��-
/��9$�9 ���%��8�#��) /���'$�&�$ '� ��������� I � ������(+�" 8���%��" (��. #�'$. 2), ���  
! &��%�* /����!�&��* '����$��$(����!�" ���$�#� [ 14—23 ]. 

�&���� ���$�� ���#%���%���������* &����* (Cambridge Structural Datebase, CSD) /�����$, 
�#� ����#�$$������9 9��"�� UW�
 ��&��A�# &!� /��� 8���#������! [ 10 ], ��#���� /� �!���� 
%����#��������� �#�����C '$���� � ���������� V �!�'�&��" ��$���$� (��. ���. 2). 	��, !�-
$����� #��������* �%$�! ! ���������� V '$���� � #���!�� ! ����#�$$������" �#���#���  
� ��!/�&�C# /� ����� (��. #�'$. 1), � �#$���� ! &$���* ����#���* �!9��" &!�* �#���#�� (���  
� ! �����#�*), &��#�%�C)�� 0,05 Å, �#���#� �'��$�!$��� ��#�&��� �/��&�$���9 ���!��!����* 
!�$���� (! ���, �/��&�$9���� /� /�$�A���C ���������! 8$��#�����" /$�#���#�, � ��!��-
!����* ����#�9��" re ! �����#�*) � ��$����� ��A��$���$9���* !�����&�"�#!�" ! ����#�$$�.  

	��, �#���#���, '$����9 � �#���#��� ���������� V, /��!�$9�# �'����!�#( ! ����#�$$� &!� 
��A��$���$9���� !�&���&��� �!9�� ��A&� �#����� � %��//� —NHNH2 �&��" ��$���$�  
� �#����� O %��//� —SO2 &��%�" ��$���$�. G�-!�&�����, 8#� ���'�����#( ���������� V  
� ����" '�$(+�" &�/�$(��" �����# (��. #�'$. 1) �/���'�#!��# ���'�$�� !�%�&��" ����#�$$�-
�����" �/���!��, �#� ���!�"�#!���� ���'�$�� 8���%�#������ !�%�&���� ���������� I, ! ��#�-
��� /����#�#!��# �$�'�9 !��#����$���$9���9 !�&���&��9 �!9�(. 

��!"!+' (<$3!%!4$1!! �7�#�#%#++'= �4$!0+'= ��!#+<$1!> 2�677 � 4$0#(<!<#%#  
—SO2NHNH2. ���9�%#+!# ���-;//#5<$ � 5�+/��0#�$= ���. ����$(#�#� �!��#�!�-*���-
�����* �����#�! � �* ��#��/��#���9 � /���)(C NBO ���$��� /��!�$9C# /��&�����#����!�#( 
�/��!�&$�!��#( ���%�* ��)��#!�C)�* ��������$�%������* �����/��", ��/�$(�����* &$9 
�/�����9 ��$���$9���" �#���#���. 

��/�����, ! ����������* ��$���$� UW�
, �����#�9 �� ������ �#����#�$(��� /�$�A���9 
���%���#�! —SO2—, —NH— � —NH2, ! ��A&�� �� ��* ��'$C&��#�9 �')�9 ���'�����#(: !� 
���%���#� —NHNH2 ��/�&�$����� /��� (LP) &!�* �#���! ���#� ���C# ���-�����#���C �#��-
��#�$(�� &��% &��%�, /�� 8#�� #��������" �%�$ ��A&� �!9�9�� N1—H � N2—H '$���� � 90� 
(��. #�'$. 1).  
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���. 3. �������-����/#����� !�����&�"�#!�� ��'�#�$�" ! ���������� I ��$���$� UW�
 
 

���-x����# [ 30 ] ! &����* �#���#���* ! �����* NBO ���$��� ���/��&�$���9 8$��#�����" 
/$�#���#� ��A�# '�#( /��&�#�!$�� ��� ��������� &�"�#!�� �����$(��* ��$(��* ��������* 
8����#�! ! ��A&�� �� ����������! UW�
. 

	��, ! ���'�$�� ��#�"��!�� ���������� I ��/�&�$����9 8$��#�����9 /��� LP(N1) !�����-
&�"�#!��# � ��'�#�$(C 	*(S=O) � � ��'�#�$(C 	*(N2—H) %��//� —N�2, � ��/�&�$����9 /��� 
LP(N2) !�����&�"�#!��# � ��'�#�$(C 	*(S—N1) (���. 3). 

I ���������� II ��/�&�$����9 /��� LP(N1) !�����&�"�#!��# �� #�$(�� � ��'�#�$(C 
	*(S=O), �� � � ��'�#�$(C 	*(�—S) � #.&.  

���$����� ���#��+���9 ��A&� 8���%�9�� &������-����/#����%� !�����&�"�#!�9 ��'�#�-
$�", � #��A� ��$���� ! ����#���* ����������* �$�'�" !��#����$���$9���" I� (���. 4) �/��-
&�$9C# �#����#�$(��C ��#�"��!��#( ����������! UW�
.  

����$(#�#� /��!�&����%� NBO ���$��� ���/��&�$���9 8$��#�����" /$�#���#� /�����$�, 
�#� ! ��A&�� �� ����������! ��)��#!�C# ��$(��� ��������� 8����#� ��A&� ��/�&�$������ 
8$��#������� /����� �#���! ���#� � �����*$9C)��� 	* ��'�#�$9��, � ��#����� &����9 8$��-
#�����9 /��� ��*�&�#�9 ! 	
��-/�$�A����, �/���'�#!�C)�� �#�'�$������ �/��&�$����* 
!������* �����#���" %��// ! �����#�#�$� —SO2NHNH2.  
 
 



������ �	��
	����� ����. 2017. 	. 58, q 2  259

 

���B)�	
� 

I�/�$���� ���$�&�!���� ��������������* �!�"�#! ��$���$� %�&����&� '����$��$(��-
��!�" ���$�#� � �%� �
	
-��#�$- � �
	
-��#������)����*. 
�A&�9 �� ���$�&�!����* ��$���$ 
����# /� +��#( ����������!, �#$���C)�*�9 �#����#�$(��" �����#����" ���%���#�! %��//� 
—SO2NHNH2. I ��A&�� �� ����������! ��'$C&��#�9 ���-�����#���9 ��/�&�$����* /�� &!�* 
�#���! ���#� !� ���%���#� —NHNH2.  

�#��#��, �#� ��)��#!�!���� ���-8����#� ! ����������* UW�
 ����� /�!�+��# '��(��� 
/���*�&�! ��A&� ���� /� ���!����C � ����� ���$�&�!������ '����$��$(����!��� ���$�#��� 
� �* ����)������. I �����* NBO ���$��� ���/��&�$���9 8$��#�����" /$�#���#� /�������, 
�#� ���-8����# ! &����* �#���#���* ��A�# '�#( /��&�#�!$�� ��� ��������� &�"�#!�� ��-
���$(��* ��$(��* ��������* 8����#�!. 

�$9 %�&����&�! '����$��$(����!�" ���$�#�, #�� A� ��� � &$9 ��#�$�!�* 8����! '����$-
��$(����!�" ���$�#� [ 22, 23 ], ��'$C&��#�9 �#�'�$�����9 ! ����#�$$� �����������, '$����" 
/� �#���#��� � �&���� �� !�����8���%�#������* ����������! �!�'�&��" ��$���$�. x#�# ���-
������ �'$�&��# �/���'���#(C �'����!�!�#( ! ����#�$$� ��A��$���$9���� !�&���&��� �!9�� 
��A&� �#����� � %��//� —NHNH2 �&��" ��$���$� � �#����� O %��//� —SO2 &��%�" ��$�-
��$�. G�-!�&�����, 8#� ���'�����#( !�����8���%�#������%� ���������� � ����" '�$(+�" 
&�/�$(��" �����# �/���'�#!��# ���'�$�� !�%�&��" ����#�$$������" �/���!��. 

I�/�$�����" ��������������" ���$�� ��$���$� UW�
 ��A�# �$�A�#( ����!�" &$9 ��-
&�$���!���9 /�������! ��%�'���!���9 ���$����* ������#�! � ����#��� �����#������* ��$(-
����$%�&����&�! � &��%�* /�������!. 

 
�!#��� !���A�C# '$�%�&�����#( �����#���#!� �'����!���9 � ����� �X �� �������!�C 

/�&&��A�� ('���!�9 ���#(, /����# q 3474). 
�'��$(  )��#�*�+�/ 
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