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 1

(K, 106 –2) I  II

K K K K K K

K1 10,47 K14 0,7 K1,5 1,40 K2,18 0,94 K5,22 0,94 K15,16 0,16

K2   8,96 K15 0,7 K2,3 1,50 K2,19 0,94 K10,18 0,07 K15,21 –0,06

K3   9,54 K16 0,7 K2,4 0,35 K3,13 0,26 K10,22 –0,06 K16,20 –0,06

K4 10,49 K17 0,7 K2,5 0,40 K3,14 0,25 K11,12 0,12 K16,21 0,07

K5 11,38 K18   3,29 K3,4 1,31 K3,19 0,94 K11,18 0,07 K17,21 0,07

K6   8,96 K19   3,31 K3,5   –0,73 K3,20 0,91 K11,19 –0,06 K17,22 –0,06

K7   8,96 K20   2,54 K4,5 1,86 K4,15 0,26 K12,19 0,07 K18,19 –0,06

K8   8,40 K21   2,86 K1,10 0,34 K4,16 0,26 K13,14 0,12 K18,22 –0,01

K9   8,96 K22   2,17 K1,18 0,94 K4,20 0,94 K13,19 0,07 K19,20 –0,01

K10   0,65 K1,2   1,50 K1,22 0,92 K4,21 0,89 K13,20 –0,06 K20,21 –0,01

K11   0,65 K1,3 –0,73 K2,11 0,26 K5,17 0,22 K14,20 0,07 K21,22 –0,01

K12 0,7 K1,4 –0,73 K2,12 0,26 K5,21 0,89 K14,21 –0,06 K20,22 –0,06

K13 0,7

: Ki — , Ki,j — -

.

,

 (  I) [ 13 ]. -

 I  II . 1 (

 I  II ). -

 B3LYP/6-

31+G** [ 3 ].

 ( ) -

-

.  ( . 2) , -

.

1213  1150 –1 (  I) , ,

- .

-

 1412, 1125,

1074  900 –1  1446, 1142, 1098  946 –1 ( . . 2). , -

 I 

N3,  C2N3

 N3C4,

[ 24 ].  II, -

 N1 ,

 C5N1  N1C2. -

 I  II (  40 –1) -

,  N1C2  N1C5 -

 I (  1508 –1)  C2N3  N3C4  II (1547 –1). , -

 I  II .

. , -

,

, , -

 [ 23 ]. 
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 2

 ( , –1) ( , –1)

I, II Ia

*

[ 13 ] [ 14 ] [ 16 ] I II
** , Ia

1553

1518 1541 1529 1508 1547 N1C5 (21), N1C2 (10),

N1 8 (30)

1561 N1C5 (12), N1 8 (67)

1480 1485 1487 1464 1484 N3C4 (12), N1C2 (11),

C2 9 (20)

1454 N1C2 (18), N3C4 (26),

C2 9 (24)

1412 1446 1427 1419 1423 N3C4 (11), C2N3 (44),

C2 9 (11)

1431 C4C5 (41), C5 7 (20)

1325 1324 1328 1345 1367 C4C5 (30),

C4 6 (18), C5 7 (24)

1338 N3C4 (12), C2N3 (25),

C5 7 (15)

1252 1261 1259 1265 1263 N1 2 (17),

C4 6 (19), N1 8 (28)

1285 N1 2 (14),

C4 6 (37)

1242 1242 1216 1213 1218 4 6 (20), 5 7 (19),

C2H9 (22), 4 5N1 (10)

1209 5 7 (26), C2 9 (24),

N3 4C5 (10), 4 5N1 (11)

1125 1142 1164 1150 1149 C4 5 (15), N1 5 (13),

N1 2 (11), N3 4 (17)

1141 N3C4 (33), C4 5 (27), N1 5 (14)

1137

1074 1098 1100 1082 1079 C4 5 (24), C2N3 (20),

C2 9 (14)

1095 C4 5 (10), N1 2 (26), C2N3 (16)

1056 1055 1070 1059 1042 N1 5 (10), N1 2 (14),

C5H7 (36)

1057 N1 5 (13), N3C4 (12),

C4 6 (17), C2H9 (21)

  900   946   933   947   958 N3 4 (10), N1 5 (13),

N1 2 (16), C2N3 (10),

N3 4C5 (10), 4 5N1 (10)

  946 N1 5 (10), C2N3 (11),

N3 4C5 (10), 4C5N1 (12)

  892   895   917   903   915 C4 5 (15), N1 5 (19),

N1 2N3 (24), 2N3C4 (17)

  913 N1 5 (14), C2N3 (10),

N1 2N3 (21), 2N3C4 (22)

  * :  [ 13 ],  [ 14 ] -

 [ 16 ].

**  I;  ( ) -

 (  10 % ).

, - ,

( , , ) , - , -

.

, -

,

 [ 24 ].  Ia -

 ( . 3), -

 ( . . 2).

 Ia,  I, 

, , -

. ,
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 3

 (K, 106 –2)  c I , III  IIIa, 

I (II)

K Ia III IIIa K Ia III IIIa K Ia III IIIa

K1 9,49 12,89 10,90 K10, K11 0,70 0,40 0,74 K19 3,31  2,91 2,70 3,10

K2 10,56 12,66 11,68 K12, K13 0,70 0,50 0,74 K20 2,54  3,14 3,10 1,80

K3 9,54 11,05 10,04 K14, K15 0,8 0,70 0,70 K21 2,86 1,50 2,50

K4 9,49 11,01 11,01 K16, K17 0,7 0,85 0,70 K22 2,17  3,17 3,10 1,80

K5 9,38 12,92 11,38 K18 3,29  2,29 2,80 3,10 K23 8,80 8,80

K24, K25 0,70 0,70

 1431 –1 , , 4= 5,

 1285 –1 — , 2,

4.  I,  Ia 

1209  1141 –1, ,  —

. ,

1095 –1, .

 I -

 Ia, , , -

, , -

, , , -

 ( . ). ,

 1462  1454 –1 (  I  Ia) N3C4, N1C2 ,  12, 11 %

 26, 18 % .

 I -

 1508  1561 –1. ,

 I  II, , -

.

,

 1137 –1, -

 [ 16 ], , - , -

, . ,

.  1137 –1

,

, .

 (III) -

 IIIa, .

, ,

 III  ( . . 2) -

,  [ 17 ], - -

 10- 2v. -

 C4H  C5H,

K10, K11  0,4 106 –2 K12, K13  0,5 106 –2. -

,  ( . . 2). ,

C4  C5 .

. 4,  I -

. , -
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 4

( , –1) ( , –1)

III,  III IV V

*

[ 16 ] III [ 17 ] [ 16 ] IIIa IV V **

1559 1570 C2N3 (44), N3 10 (36) 1580 1553 1568 N1C5 (21), C5 7 (40), N1 8 (16)

1528 1538 N1C2 (19), N1 8 (28) 1548 1529 1530 1535 1521 N1C2 (20), C5 7 (14), N1 8 (33)

1454 1472 C4C5 (77) 1480 1487 1497 1476 1496 N3C4 (25), C4C5 (31), C4 6 (19)

1421 1453 N3C4 (25), N1C5 (13),

N1 8 (18)

1455 1427 1421 1469 1450 N1C2 (10), C2N3 (47), C2 9 (23)

1324 1306 N1C5 (16), N1 8 (29),

N3H10 (21)

1329 1328 1306 1318 1317 N1 2 (17),

C4 6 (19), N1 8 (28)

1256 1258 N1 2 (20), C2 9 (33) 1263 1259 1289 1270 1259 C4 5 (24), 5 7 (26)

1216 1207 N3 4 (20), N1 2 (15),

N1 5 (11), N1 2 (11),

C4 6 (27), C5 7 (24)

— 1216 1209 — 1195 C4 5 (10),

C4 6 (37), C2H9 (19)

1142 1161 N3 4 (15), N1 5 (34),

N3 10 (21)

1148 1164 1146 1173 1155 N3 4 (11), N1 5 (12),

N1 2 (11), C2N3 (10), C4 6 (17)

1137 — 1124 —

1110 1100 1096 1094 N1 2 (27), C2 9 (19), N3H10 (19)

1073 1077 N1 2 (18), C5 7 (44) 1055 1070 1049 1083 1080 N1 5 (10), C2N3 (11),

C2 9 (14), N3H10 (30)

—   998 C4 6 (77)   938   933   918   934   905 N3 4 (10), N1 5 (14),

N1 2 (10), C2N3 (10),

N3 4C5 (18), 4C5N1 (17)

—   956 N3 4C5 (25),

4C5N1 (17)

  900   917 —   891 —

  920   941 N1C2N3 (23), N1C2N3 (26),

C2N3C4 (16)

  844   854   788   841 C5N1C2 (17), N1C2N3 (33),

C2N3C4 (14)

  * :  [ 17 ]  [ 16 ].

**  IIIa;  ( ) -

 (  10 % ).

 1472 –1
4 5,  1207 –1 —

,  998 –1

C4 6.

 (  IIIa) 

 III  I  Ia.

 N1  N3, -

 IIIa: 

 N—C=N, 

,  N1C2N3 5N1 2

2N3 4 , .

 IIIa ,  I  Ia, 

, -

.  — 
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 1209 –1 C  1146 –1

.

 IV  V. 

 IV  V, 

, ,

 (  IV  V) -

, . -

. , -

 1050—1250 –1, ,

 IV  1124 –1, -

. , -

 III : , , -

 1173 –1  IV , ,

4 5,  1259 –1 (  V), 

III ,  1289 –1.

,  I—V ,

 Ia, ,

 (  III ), -

, , .

,  1137 –1.

 IV, -

,  1124 –1.

,

; .

.

 [ 16 ], -

,

,

. , ,  [ 16 ], 

,

, , -

, -

.

-

, -

,

 I—V.

-

 [ 25 ], 

 [ 26—28 ],  [ 29 ].

-

— ,

,

 ( ). -

 (I),  (III),  Ia, IIIa, IV, V.

 [ 16 ] -

 229, 218  200 , -

.

 (  I)  229 -

,  218  — ;
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 5

[ 16 ] ( , , –1)

(I , I ) I IIIa, IV  V

I IV V IIIa

 = 229  = 218  = 200 

I I I I I I I I I

1529 1508 0,11 0 0,17 0,01 0,37 0,01 1535 0,28 1521 0,04 0,01

1487 1464 0,17 0,03 0,29 0,04 0,47 0 1476 0,03 1496 0,10 0,31

1427 1419 0,44 0,37 0,64 0,38 0,75 0,30 1469 0,69 1450 0,26 0,59

1328 1345 0,72 0,03 0,72 0,05 0,56 0,09 1318 0,09 1317 0,01 0,44

1259 1265 1,0 0,34  1,0 0,34  1,0 0,25 1270 0,46 1259  1,0  1,0

1216 1213 0,06 0,22 0,21 0,19 0,28 0,04 1185 0,08 0,33

1164 1150 0,44 1,0 0,45  1,0 0,70  1,0 1173 0,64 1125 0 0,74

1137 — 0,17 — 0,22 — 0,56 — 1124 1,0

1100 1082 0 0,08 0 0,10 0,28 1094 0,37 0,17

1070 1059 0 0,09 0,16 0,11 0,33 0 1083 0,07 1080 0,10 0,39

  933   947 0,28 0,20 0,31 0,22 0,37 0,08   934 0,05   905 0 0,29

  917   903 0,06 0,16 0,16 0,17 0,23 0,06   891 0,12   841 0,35 0,27

  788 0,05

200  — . -

, -

. , -

-

,

- -

. ,

. -

, .

 I -

 [ 16 ] . 5. , -

, -

.

 I  (  IIIa) 

; -

,  1529, 1328  933 –1  I

( . 6), . ., ,  I , -

,  (  III ), -

, -

. ,

 Ia  III , ,  ( -

) , -

.

-

 I. , -

, -

. , ,

 IV, 

 V, -

 ( . . 5).
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 6

[ 16 ] ( , , –1)

(I , I )  Ia,  III

III

 = 229  = 218  = 200   = 218 ; III

I I I

Ia IIIa
I

Ia IIIa
I

Ia IIIa
I

Ia IIIa
I I

1553 1568 0 0,09 0 0,10 0,33 0,20 1559 1570 0 0,08

1529 1561 1530 0,11 0,09 0,04 0,17 0,08 0,06 0,37 0,08 0,01 1528 1558 0,12 0,19

1487 1454 1497 0,17 0,16 0,15 0,29 0,19 0,18 0,47 0,36 0,31 1454 1472 1,00 1,00

1427 1431 1421 0,44 0,36 0,40 0,64 0,51 0,47 0,75 0,69 0,59 1421 1453 0,16 0,23

1328 1338 1306 0,72 0,31 0,61 0,72 0,29 0,63 0,56 0,21 0,44 1324 1286 0 0,11

1259 1285 1289   1,0  1,0  1,0  1,0  1,0  1,0   1,0  1,0  1,0 1256 1228 0,20 0,36

1216 1209 1209 0,06 0,17 0,37 0,21 0,20 0,40 0,28 0,24 0,33 1216 1207 0,74 0,79

1164 1141 1146 0,44 0,65 0,55 0,45 0,78 0,58 0,70 0,87 0,74 1142 1161 0,15 0,24

1137 0,17 — 0,22 — 0,56 —

1100 1095 1096 0 0 0,01 0 0 0,03 0,28 0,16 0,17 1073 1077 0,13 0,11

1070 1057 1049 0 0,20 0,26 0,16 0,21 0,19 0,33 0,25 0,39   998 0,11

  933   946   918 0,28 0,11 0,11 0,31 0,12 0,12 0,37 0,11 0,29   956 0,05

  917   913   854 0,06 0,25 0,19 0,16 0,29 0,19 0,23 0,26 0,27   920   941 0,18 0,15

 IV -

. -

 0—0  = 200 ,

. , -

, -

.

, , -

 1124 –1 (

1137 –1), , -

, . .

IV ( . . 5).

 V -

 1259 –1 ( . . 5),  ( . ) -

 C4C5, -

 NH  ( . . 5).

 I

 IV  IIIa , -

 IV  IIIa . -

,

.

, , -

 (  III).

218 . .

, , ,

.  III

 I  1454
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 1216 –1 [ 16 ], . ,

 1137 –1. -

 ( . . 6).

, ,

 (  Ia), -

 (  IIIa  IV). -

. ,

-

.

,

 ( ,  1137 –1, -

)  I.

(III  IV), 

 N1

2,  N3, . -

. -

-

, , ,

.

, , -

 (  Ia), -

, .

, ,  2,4- -

,  5-  [ 24, 30, 31 ], -

, , .

( -5203.2006.3).
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