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� ������� ��������������� �!"�#�!�-$���������� �"���#" �%&���� ����#�"��#!����� 
�#������ 1,1�-'�!���(-2,2�-)����'"%�(�(" � &�#"��!(��� �)�"%�!"��� ! ��� !�&#����-
(��&(*��+$ !�'���'�+$ �!*%�/ #��" �—H�N. �) �#�� �!�'�#�(��#!&�# ������#�����"* 
���'���#�#�(����#� ���0���"3��, ! ��#���/ ��&���#!(*�#�* ����#��/ ���#"�# ��6'& 
�-���#���� !���(���/ ��&��+ � ��'�3��(������� "#���� "%�#" (2,28 Å), ��%'"���/ 
)("�����*#�+� &�(�!�* '(* 0������!"��* <��#��(������ $�("#���� 3��(". ��"(�% #�-
��(��������$ $"�"�#����#�� �(��#�����/ �(�#���#� � &��������� ��"'���#" �(��#���-
��/ �(�#���#� #"�6� �!�'�#�(��#!&�# ! ��(�%& �)�"%�!"��* �(")�/ !�&#����(��&(*���/ 
!�'���'��/ �!*%� C—H�N. �3���" %�"����* ������� !�'���'��/ �!*%� �� ��#�'& =�-
����%" ���!�'�# � %�"����� ����� 3 ��"(/��(�. 
 
� � ! " � # $ �  % � � # �: !�&#����(��&(*��+� !�'���'�+� �!*%� �—H�N, �"���# ab 
initio, QTAIM, RDG "�"(�%. 

�������� 

���'� )�(�<��� ������)�"%�* !�'���'�+$ �!*%�/ ���)&� ��(� ���"�# !�&#����(��&(*�-
�+� !�'���'�+� �!*%� #��" �—H�N. =#� �)&�(�!(��� #��, �#� �����#�* �" �&���#!�!"��� 
)�(�� ��(��+$ !�'���'�+$ �!*%�/ #��" �—H��, �—H�N, N—H�O �(� N—H�N, ��(� 
�—H�
 (X = N, O, S) !%"���'�/�#!�/ '(* )��(��������$ �)F��#�! ��#"�#�* �(���!�/. 

�'�" �% ���!+$ �")�#, ! ��#���/ )+(� ���'��(�6��� �"(���� �—H�N !%"���'�/�#!�* 
)+(" �")�#" 
��(� � ��"!#��"�� [ 1 ]. J �#�/ �")�#� �%&�"(��� ��6��(��&(*��+� !�'���'�+� 
�!*%� � &�"�#��� �—H 0�"����#" �" ����!"��� ���(�'�!"��* �"�#!������#� �"(�������!"�-
�+$ &�(�!�'���'�! ! �"%(���+$ �"�#!���#�(*$, ��'��6"��$ "#��+ ���(���'", "%�#" �(� ���+, 
�#� ��%!�(�(� &�#"��!�#� ����3���"(��&� !�%��6���#� 0������!"��* �—H�
 (
 = �, N, S) 
!�'���'�+$ ���#���!. ����#�"(���� ��'#!��6'���� �—H�N !%"���'�/�#!�� �"<(� ! �")�#� 
[ 2 ] ��� "�"(�%� �
 ����#��!. ���(�'�!"��� 3�"��'�! [ 3 ] � 3�"��"3�#�(���! [ 4 ] #"�6� ���-
!�(� � !+!�'& � !�%��6���#� 0������!"��* !�'���'�+$ ���#���! �—H�N. 
��3��3�� !�-
'���'�+$ �!*%�/ �—H�
 �#"(� ����(�%�!"#� ��"�"(" '(* ��#�����#"3�� �
 [ 5 ], " %"#��  
� K�� ����#��! [ 6 ]. J #� 6� !���* '"��+� �
 ����#�������� �!�'�#�(��#!�!"(�, �#� ��(��" 
!"(��#���� ��(�)"��* �!*%� �—H ���+#+!"�# &�#�/��!�� �������� ! �#����& !+����$ �"�#�# 
��' '�/�#!��� !�'���'�+$ �!*%�/. =#� ���#�!�����(� �("��������� ���'�#"!(���*� �) �)�"-
%�!"��� !�'���'�+$ �!*%�/, �&���#!�!"!<�$ �" '"���� �#"�� �"%!�#�* �#�&�#&���/ $����, 
�����(��& �"'�6�+� ���#����� �&���#!�!"��* !�'���'��/ �!*%� ���#"(��� ��%���"�#�#���  
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�������� ���#!�#�#!&���/ ��(��+ !"(��#�+$ ��(�)"��/ � ��%��/ ���# �� ��#����!���#� [ 7 ]. 
Z��#��& !�%��� ������� � '"6� ��(��� �����*#�� ���3��3�� !�'���'�+$ �!*%�/ � &�"�#��� 
��&��+ �—H �� �#����+ !�'&��$ ���(�'�!"#�(����$ ��&�� [ 8 ], �����#�* �" '"��+� ����#"(-
(���"0������$ ���(�'�!"��/, �!�'�#�(��#!&���$ ! ��(�%& �#�/ ���3��3�� [ 9, 10 ]. J �!*%�  
� �#�� ��#���� � �—H�
 !%"���'�/�#!�� ����"( �" '�(��� ��'+.  

	�� �� ����� �"%!�#�� #����#������/ $���� � !�%���<�� #�$�������� !�%��6���#� ! �"-
�"(� 80-$ !�%��'�(� )+(�/ ��#���� � �#�/ #���. =���������#+ �� ��/#�����/ '�0�"�3�� �" 
����#"(("$ [ 11 ] %"�#"!�(� !��!� �)�"#�#� !���"��� �" )(�%��� ���#���!+� ���#"�#+ ��
 
(
 = �, N, S) � �)�&6'"#� ������+, �)&�(�!(�!"���� �#�# )(�%��/ ���#"�#. � �'��/ �#����+, 
)+(� &�#"��!(���, �#� ��� 0������!"��� #�"'�3�����/ !�'���'��/ �!*%� Y—H�
 (Y, X = 
= O, N) �����$�'�# ��(")(���� !"(��#��/ �!*%� Y—H, �#� !+%+!"�# �� &'(������ �, �"� �(�'-
�#!��, ���!�'�# � �������� ��(��+ Y—H ! �)("�#� )�(�� ��%��$ �"�#�# ! �
 ����#�� (��"�-
��� ��������) [ 12 ]. � '�&��/ �#����+, ���(�'&* �
 ����#� #��0����(��#"�" ! $(���0����, 
"!#��+ [ 13 ] �)�"�&6�(� !���#� �6�'"����� ��"����� ��(&)�/ �'!�� �—H ��(�)"��/ $(���-
0���". 	"��� 6� ��(&)+� �������* ���'�(6"(� �����#����!"#��* � ! '�&��$ �(&�"*$ �)�"%�-
!"��* !�'���'�+$ �!*%�/ �—H�
 [ 14—17 ]. =#� &�"%+!"(�, �#� �� !�� �)������*#+� ����-
#�"(��+� ���#���� ��%!�(*�# �'��%�"��� !+*!(*#� �(")+� !�'���'�+� �!*%�. 

	����#������� �)����!"��� �00��#" ���(&)��� �������*� )+(� '"�� ! �")�#"$ [ 12, 18—
20 ]. ^�(&)�� �������� �—H ��(�)"��/ ��� !�'���'�+$ �!*%*$ �—H�
 �����$�'�# �%-%" 
&��������* �!*%� �—H, !+%!"����� �#�/ !�'���'��/ �!*%��, �#� � ���!�'�# � !�%�����!���� 
�)�&6'"����� 0������" [ 18 ]. =#� ���"%"(�, �#� ��#&"3�* � !%"���'�/�#!��� C—H�
 ���"%-
'� �(�6��� � #��)&�# ���!(�����* '���(��#�(��+$ ��#�'�! ���(�'�!"��*. 

J K�� ����#�������� #"�6� )+(� �"/'��+ ���#����, ��%!�(*���� �'��#�0�3���!"#� 
!%"���'�/�#!�� �—H�
 — �#� �(")���(���� �������� ����"(" ���#��", &�"�#!&����� !� 
!%"���'�/�#!�� �—H�
 � �%������� ���#!�#�#!&���/ ��*��/ 
��J 13�—1� [ 6, 21 ]. �'-
��� �% �)F��#�!, ! ��#���� �)�"�&6��+ *���� ���*!(���* !�&#����(��&(*���/ !�'���'��/ 
�!*%� (J�J�), ���(&6�(" ��(��&(" 1,1�-'�!���(-2,2�-)����'"%�(�(" (�_�) [ 22 ]. J �"�#�*��/ 
�")�#� �#" ��(��&(" !+)�"�" '(* #����#�������� �%&����* �!�/�#! J�J� #��" �—H�N.  

����
����� � �& 	���'�����  

�'��� �% #����#������$ ��#�'�!, ��%!�(*���� �%&�"#� !�'���'�+� �!*%�, *!(*�#�* 
QTAIM (Quantum Theory Atomsin Molecule) [ 23 ]. �� )+( <����� ����(�%�!"� '(* �%&����* 
��6��(��&(*��+$ !�'���'�+$ �!*%�/ [ 24, 25 ], �'�"�� ��� ���������� � �%&����� !�&#����-
(��&(*��+$ !�'���'�+$ �!*%�/ �"<(� (�<� ���"�������� ����������. Z��#��& '"��+/ ��'-
$�' )+( ����(�%�!"� �"�� ��� "�"(�%� J�J� �—H�N ! �_�. 

��(��&(" �_� )+(" �"����#"�" ��#�'�� ��2 ! )"%��� 6-311++G(d,p) � ����(�%�!"���� 
�!"�#�!�-$���������� �"��#" Gaussian 09 [ 26 ]. �"���#+ ���!�'�(��� � ��(��/ ��#���%"3��/ 
�����#���. ��"(�% ����"(��+$ ��(�)"��/ ! �"!��!����/ �����#��� �� �)�"�&6�( �"(���* 
����+$ �"�#�#. �(* "�"(�%" #���(��������$ �"�"��#��! �(��#�����/ �(�#���#� )+( ����(�-
%�!"� �"��# �����"�� AIMALL [ 27 ].  

��(��&(" �_� ��6�# �&���#!�!"#� ! !�'� #��$ ���0������! 1�, 1# � 1� (���. 1). �"�)�-
(�� ���'���#�#�(���/ *!(*�#�* �#�&�#&�" 1�. =#" ���'���#�#�(����#� ���#"!(*�# 3,02 ��"(/��(� 
�� ��"!����� � 1# � 5,00 ��"(/��(� �� ��"!����� � 1�. J ���0���"3�� 1� ��(��&(" �_� �� 
�(���"*. �!" ���'"%�(��+$ 0�"����#" �"%!���&#+ �#����#�(��� '�&� '�&�" �" �33� (&��( �). 
J���(��+� 0�"����#+ �"%!���&#+ �� �#��<���� � ���'"%�(����& 3��(& �" �22� (&��( �). 
���( 	�—H�N �"!�� 125�. �"��#�*��� N�H ���#"!(*�# 2,28 Å, �#� ����<� �&��+ !"�-'��-
!""(���!+$ �"'�&��! �#�$ "#���! (2,75 Å [ 11 ]). ���#�����#�&�#&��+� '"��+� [ 28 ] '"�# �"�-
�#�*��� N�H �"!�+� 2,58 Å.  
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���. 1. ��(��&(" 1,1�-'�!���(-2,2�-)����'"%�(�(" 
 

	���(��������/ "�"(�% 0&��3�� �"����'�(���* �(��#�����/ �(�#���#� 
(r) ���!�'�(�*  
! �"��"$ #����� QTAIM. ���("��� #����� _�/'��" [ 23 ], ���)$�'��+� � '��#"#���+� &�(�!�-
�� �)�"%�!"��* !�&#����(��&(*���/ !�'���'��/ �!*%� �—H�N (J�J�) ! �"���"#��!"���� 
�(&�"� *!(*�#�* �"(���� ���#������/ #���� (
	) (3, –1) '(* �!*%� ��6'& "#��"�� N � �, " #"�-
6� �"(���� ��(�3�!�/ ���#������/ #���� (

	) #��" (3, +1), �!�'�#�(��#!&���/ � 0������-
!"��� <��#��(������ 3��(" C1H3N15C9C5N4 � �#�"6"���/ �#��������� �"��*6���� ! ��(�-
3�!�� 0�"����#� (���. 2).  

f�"����� �(��#�����/ �(�#���#� 
(r) ! ���#������/ #���� (3, –1) ��6'& "#��"�� N � � 
���#"!(*�# 0,0157 "#. �'., �#� $"�"�#���� '(* �(")+$ � ���'��$ !�'���'�+$ �!*%�/ [ 23 ]. f�"��-
��� �2
(r) �"!�� 0,0594 "#. �'.  

	"��� �)�"%��, �� ��!��&����#� ���%�"��! "�"(�% #���(��������$ $"�"�#����#�� �!�'�-
#�(��#!&�# ! ��(�%& 0������!"��* ! 1,1�-'�!���(-2,2�-)����'"%�(�(� �(")�/ !�&#����(��&-
(*���/ !�'���'��/ �!*%� #��" �—H�N [ 23, 29 30 ]. 

����(��#�(��+� ���(�'�!"��* )+(� ���!�'��+ �" ����!� "�"(�%" RDG (Reduced Density 
Gradient), �!�/�#!" ��#����� )+(� �%&���+ f&�"��� � ��"!#��"�� [ 31, 32 ].  

4/323
1RDG .

2 3

�

�




        (1) 

RDG ����# ��"�#������ �#���*����* � �&(� %�"����* �"� ! �)("�#� ��!"(��#�+$ �!*%�/, #"�  
� ! �)("�#*$, �'� ����# ���#� ����!"(��#��� !%"���'�/�#!�� �"%��/ �����'+. J �)("�#� 0��-
����!"��* ����!"(��#�+$ !%"���'�/�#!�/ $"�"�#���" ��%�"* �(��#����"* �(�#���#� � �"("* 
!�(����" RDG. J#���/, ���)$�'���/ '(* "�"(�%" !�(�����/, *!(*�#�* %�"� �"�("��"�" �(��- 
 

 
 

���. 2. �!*%�!+� (3, –1) � ��(�3�!+� (3, +1) ���#������� #���� ! ��(��&(� 1,1�-'�!���(- 
2,2�-)����'"%�(�(" 
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���. 3. ^�"0�� %"!������#� RDG �# sign(�2)�
 '(* 1,1�-'�!���(-2,2�-)����'"%�(�(" ! ���0��- 
�"3�� 1� (�). RDG �%���!��$���#� (RDG = 0,5 "#. �'.) (� ) 

�	 — �#��������� !%"���'�/�#!��, J� — !�'���'�"* �!*%�, J�J — !"�-'��-!""(���!� !%"���'�/�#!�� 
 

#�����/ �(�#���#� 
(r). ��"(�% %�"�" �2 ��%!�(*�# �'��#�0�3���!"#� �"%�+� #��+ ����!"-
(��#�+$ !%"���'�/�#!�/ [ 23, 29, 30 ]. ��#�'��" "�"(�%" �)("�#�/ �� �(")+�� ����!"(��#�+�� 
!%"���'�/�#!�*�� ��'"!�� )+(" ���'(�6��" �6����� � ��"!#��"�� [ 33 ]. =#" 6� ��&��" "!#�-
��! ���'�#"!�(" �����"��& '(* !�%&"(�%"3�� �"���#�+$ '"��+$ NCIPLOT [ 34 ]. 

Z�(�6�#�(��+/ %�"� �"�("��"�" 
(r) ��!���# � '�������!"��� ��(�6�#�(����� !�("'"  
! �(�'� �"#��3+ ^����. �(�' ��)�#!���+$ %�"����/ '�"���"(�%�!"���/ �"#��3+ ^���" �"!�� 
!�(����� �"�("��"�" �(��#�����/ �(�#���#� ! '"���/ ���#������/ #����. 

2 2 2
2

1 2 32 2 2( )r
x y z

� 
 � 
 � 

� 
 � � � �� � � � �

� � �
 

�"���# ��(��&(+ 1,1�-'�!���(-2,2�-)����'"%�(�(" ! ���0���"3�� 1� ���'�#"!(�� �" ���. 3.  
�" ���. 3, � ���!�'��" %"!������#� RDG �# sign(�2)�
 � &��#�� %�"�" ��)�#!������ %�"��-

��* �"#��3+ ^����. �" ��"0��� ����&#�#!&�# ��"'+ ! �)("�#� 0,008—0,010 "#. �'. (�� ��� ")�-
3���), ���#!�#�#!&���� �#��������� �"��*6���*�, !�%���"���� ! ���'"%�(��+$ 0�"����-
#"$, � !"�-'��-!""(���!& !%"���'�/�#!�� ! <��#��(���+$ 3��("$, �0������!"��+$ ��� �)�"-
%�!"��� J�J�. �#�������� �"��*6���+� �)("�#�, ���#!�#�#!&���� �%���!��$���#� RDG = 
= 0,5 "#. �'., �������+ �	 (��. ���. 3). �)("�#� �(")�/ !�'���'��/ �!*%� sign(�2)�
  
(–0,015 "#. �'.) ���#!�#�#!&�# J�. �)("�#� ����6����/ �(��#�����/ �(�#���#�, ���#!�#�#!&�-
�"* !%"���'�/�#!�� J"�-'��-J""(��" sign(�2)�
 (–0,008 "#. �'.), �#�����" J�J. �(* �3���� 
������� !%"���'�/�#!�* �—H�N �+ !����(�%�!"(��� �!*%�� ��6'& �(�#���#�� ��#��3�"(�-
��/ ������� V(r) � �������/ ��N, ���'(�6����/ =�����%" � ��"!#��"�� [ 35 ].  

HN ( ) / 2E V� r                  (2) 
	"�, ���("��� �#�/ �3����, ������* !%"���'�/�#!�* �—H�N ���#"!(*�# 3,1 ��"(/��(�, �#� ��-
�("�&�#�* � �3����/ ������� !�'���'���� �!*%+!"��* �� �"%���#� ���0���"3�/ (3,02 ��"(/��(�). 
�"(���/<�� �%&����� !%"����!*%� ��6'& ������#��������, #���(���������� � ����#�"(��+�� 
$"�"�#����#��"�� !�&#����(��&(*���/ !�'���'��/ �!*%� ��%!�(�# &�#"��!�#� �"'�6���#� 
����%!�'����/ �3���� ������� !%"���'�/�#!�* �—H�N [ 36 ]. 

�"��+� �������������$ �"���#�! '"�# '(* ��6��(��&(*��+$ !�'���'�+$ �!*%�/ #"���� 
#��" �3���& ! 1—2 ��"(/��(� [ 37, 38 ]. �(* J�J� �—H�N $"�"�#���" �%���&#"* 0���". ��-
��'�(*���� �#& 0���& )&'�# ����#�"��#!����� �"���(�6���� "#���! � � N, &��#+!"* #�# 
0"�#, �#� "#�� "%�#", &�"�#!&���/ ! �)�"%�!"��� !�'���'��/ �!*%�, ����# sp2 ��)��'�%"3��  
� ����'�(���"* �"�" �(��#����! (��"(�%�!"�" ! ���"�������� ����#�"��#!�. =#� ��%!�(*�# 
���'��(�6�#� ��"/��� �&!�#!�#�(����#� !%"���'�/�#!�* �—H�N � �#����$��������� &�-
(�!�*�. 
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!"�#�!�-$��������� �"���#+ �#�&�#&�+ 1,1�-'�!���(-2,2�-)����'"%�(�(" � #���(�����-
���/ "�"(�% �� #����� _�/'��" ��#��+ ! ��(��&("$� �� ��!��&����#� ��(&����+$ '"��+$ '"-
�# !�%��6���#� ���'��(�6�#� �"(���� ! ���(�'&���/ ��(��&(� �(")�/ !�&#����(��&(*���/ 
!�'���'��/ �!*%� �—H�N. J ��(�%& '"����� 0"�#" �!�'�#�(��#!&�# �(�'&���� '"��+�, ��-
(&����+� �% �"���#": 

1) ����#��/ ���#"�# ��N — 2,28 Å; 
2) �"(���� �!*%�!�/ ���#������/ #���� (3, –1) ��6'& "#��"�� � � N; 
3) �"(���� ��(�3�!�/ ���#������/ #���� (3, +1) �!�'�#�(��#!&���/ � 0������!"��� <��-

#��(������ 3��(" C—H—N—C—C—N; 
4) %�"����* 
(r) � �2 ! �!*%�!�/ ���#������/ #���� (
 > 0, � < 0); 
5) �#��3"#�(��"* !�(����" sign(�2)�
 (–0,015 "#. �'.). 
�3���" ������� !%"���'�/�#!�* �—H�N �� ��#�'& =�����%" '"�# !��$��� ��"������ 

%�"����� ! �3 ��"(/��(�. 
 
�")�#" !+��(���" ��� ��'�/�#!�� �����/����� 0��'" 0&�'"���#"(��+$ ���(�'�!"��/ 

(��"�# d 11-03-00423-a). 
�$���%  &������'�( 

1. Copley M.J., Zellhoefer G.F., Marvel C.S. // J. Amer. Chem. Soc. – 1938. – 60, N 11. – P. 2666. 
2. Stanford S.C., Gordy W. // J. Amer. Chem. Soc. – 1941. – 63, N 4. – P. 1094. 
3. Pauling L. The Nature of the Chemical Bond. – Ithaca: Cornell University Press, N.Y., 1960. 
4. Smallcross F.V., Carpenter G.B. // Acta Crystallogr. – 1958. – 11. – P. 490. 
5. Gordy W. // J. Chem. Phys. – 1939. – 7. – P. 163. 
6. Lee C.M., Kumler W.D. // J. Amer. Chem. Soc. – 1962. – 84, N 4. – P. 571. 
7. $������! )., *�
-%!�!!�� �. J�'���'�"* �!*%�. – �.: ���, 1964. 
8. Jeffrey G.A. // J. Mol. Struct. – 1999. – 485. – P. 293. 
9. Sutor D.J. // Nature. – 1962. – 195. – P. 68. 

10. Sutor D.J. // J. Chem. Soc. (Resumed). – 1963. – P. 1105. 
11. Taylor R., Kennard O. // J. Amer. Chem. Soc. – 1982. – 104, N 19. – P. 5063. 
12. Scheiner S. Hydrogen Bonding. A Theoretical Perspective. – N.Y.: Oxford University Press, 1997. 
13. Budesinsky M., Fiedler P., Arnold Z. // Synthesis-Stuttgart. – 1989. – P. 858. 
14. Alabugin I.V., Manoharan M., Peabody S., Weinhold F. // J. Amer. Chem. Soc. – 2003. – 125, N 19. – P. 5973. 
15. Mizuno K., Imafuji S., Fujiwara T., Ohta T., Tamiya Y. // J. Phys. Chem. B. – 2003. – 107, N 16. – P. 3972. 
16. Barnes A.J. // J. Mol. Struct. – 2004. – 704, N 1-3. – P. 3. 
17. Katsumoto Y., Komatsu H., Ohno K. // J. Amer. Chem. Soc. – 2006. – 128, N 29. – P. 9278. 
18. Hobza P., Spirko V., Selzle H.L., Schlag E.W. // J. Phys. Chem. A. – 1998. – 102, N 15. – P. 2501. 
19. Cubero E., Orozco M., Hobza P., Luque F.J. // J. Phys. Chem. A. – 1999. – 103, N 32. – P. 6394. 
20. Hobza P., Havlas Z. // Chem Rev. – 2000. – 100, N 11. – P. 4253. 
21. �+���� �.#., #�	���� #.K., ���	���
�� M.A. // �&��. �)�. $����. – 1986. – 56, d 12. – C. 2806. 
22. �+���� �.#., )������ �.�., /��
�!��� &.#., #�	���� #.%. // �%!. �� ����, ���. $��. – 1990. – 12.  

– C. 2747. 
23. Bader R.F.W. Atoms in Moleculaes: A Quantum Theory. – Oxford: Oxford Science Publications, 1990. 
24. Tang T.H., Deretey E., Jensen S.J.K., Csizmadia I.G. // Eur. Phys. J. D. – 37, N 2. – 2006. – P. 217. 
25. Mata I., Molins E., Alkorta I., Espinosa E. // J. Phys. Chem. A. – 2007. – 111, N 28. – P. 6425. 
26. Frisch M.J., Trucks G.W., Schlegel H.B., Scuseria G.E., Robb M.A., Cheeseman J.R., Scalmani G., Barone V., 

Mennucci B., Petersson G.A., Caricato M., Li X., Hratchian H.P., Izmaylov A.F., Bloino J., Zheng G.S., 
Sonnenberg J.L., Hada M., Ehara M., Toyota K., Fukuda R., Hasegawa J., Ishida M., Nakajima T., Honda Y., 
Kitao O., Nakai H., Vreven T., Montgomery J.A.J., Peralta J.E., Ogliaro F., Bearpark M., Heyd J.J., Bro-
thers E., Kudin K.N., Staroverov V.N., Kobayashi R., Normand J., Raghavachari K., Rendell A., Burant J.C., 
Iyengar S.S., Tomasi J., Cossi M., Rega N., Millam J.M., Klene M., Knox J.E., Cross J.B., Bakken V., Ada- 
mo C., Jaramillo J., Gomperts R., Stratmann R.E., Yazyev O., Austin A.J., Cammi R., Pomelli C., Ochters- 
ki J.W., Martin D., Morokuma K., Zakrzewski V.G., Voth G.A., Salvador P., Dannenberg J.J., Dapprich S.,  
Daniels A.D., Farkas O., Foresman J.B., Ortiz J.V., Cioslowski J., Fox D.J., Gaussian 09, Wallingford CT, 
Gaussian Inc., 2009. 



�.J. J�UV�
�, �.J. �W����  1002 

27. Keith T.A. AIMAll, Version 11.12.19, �aim.tkgristmill.com� (2011). 
28. ��
�! #.�., /��
�!��� &.#., )������ �.�., $�	��-%�8�: *.�. // �%!. �� ����, ���. $��. – 1992. – 6. 

– C. 1376. 
29. Bader R.F.W. // Chem. Rev. – 1991. – 91, N 5. – P. 893. 
30. Bader R.F.W. // J. Phys. Chem. A. – 1998. – 102, N 37. – P. 7314. 
31. Zupan A., Burke K., Emzerhof M., Perdew J.P. // J. Chem. Phys. – 1997. – 106, N 24. – P. 10184. 
32. Zupan A., Perdew J.P., Burke K. // Int. J. Quantum. Chem. – 1997. – 61, N 5. – P. 835. 
33. Johnson E.R., Keinan S., Mori-Sanchez P. et al. // J. Amer. Chem. Soc. – 2010. – 132, N 18. – P. 6498. 
34. Contreras-Garcia J., Johnson E.R., Keinan S. et al. // J. Chem. Theory Comput. – 2011. – 7, N 3. – P. 625. 
35. Espinosa E., Molins E., Lecomte C. // Chem. Phys. Lett. – 1998. – 285, N 3-4. – P. 170. 
36. Afonin A.V., Vashchenko A.V. // Magn. Reson. Chem. – 2010. – 48. – P. 309 – 317. 
37. Afonin A.V., Vashchenko A.V., Fujiwara H. // Bull. Chem. Soc. Jpn. – 1996. – 69, N 4. – P. 933. 
38. Afonin A.V., Vashchenko A.V., Takagi T., Kimura A., Fujiwara H. // Canad. J. Chem. – 77, N 4. – 1999.  

– P. 416.  
 



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /All
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated \050SWOP\051 v2)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Warning
  /CompatibilityLevel 1.4
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /DetectCurves 0.1000
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedOpenType false
  /ParseICCProfilesInComments true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize true
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveDICMYKValues true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveFlatness true
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /CropColorImages true
  /ColorImageMinResolution 300
  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageMinDownsampleDepth 1
  /ColorImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterColorImages true
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /CropGrayImages true
  /GrayImageMinResolution 300
  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 300
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageMinDownsampleDepth 2
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterGrayImages true
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /CropMonoImages true
  /MonoImageMinResolution 1200
  /MonoImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 1200
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /CheckCompliance [
    /None
  ]
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile ()
  /PDFXOutputConditionIdentifier ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName ()
  /PDFXTrapped /False

  /CreateJDFFile false
  /Description <<

    /BGR <>
    /CHS <FEFF4f7f75288fd94e9b8bbe5b9a521b5efa7684002000500044004600206587686353ef901a8fc7684c976262535370673a548c002000700072006f006f00660065007200208fdb884c9ad88d2891cf62535370300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c676562535f00521b5efa768400200050004400460020658768633002>
    /CHT <FEFF4f7f752890194e9b8a2d7f6e5efa7acb7684002000410064006f006200650020005000440046002065874ef653ef5728684c9762537088686a5f548c002000700072006f006f00660065007200204e0a73725f979ad854c18cea7684521753706548679c300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c4f86958b555f5df25efa7acb76840020005000440046002065874ef63002>
    /CZE <>
    /DAN <>
    /DEU <>
    /ESP <>
    /ETI <>
    /FRA <>
    /GRE <>

    /HRV <>
    /HUN <>
    /ITA <>
    /JPN <>
    /KOR <FEFFc7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c5ec0020b370c2a4d06cd0d10020d504b9b0d1300020bc0f0020ad50c815ae30c5d0c11c0020ace0d488c9c8b85c0020c778c1c4d560002000410064006f0062006500200050004400460020bb38c11cb97c0020c791c131d569b2c8b2e4002e0020c774b807ac8c0020c791c131b41c00200050004400460020bb38c11cb2940020004100630072006f0062006100740020bc0f002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e00300020c774c0c1c5d0c11c0020c5f40020c2180020c788c2b5b2c8b2e4002e>
    /LTH <>
    /LVI <>
    /NLD (Gebruik deze instellingen om Adobe PDF-documenten te maken voor kwaliteitsafdrukken op desktopprinters en proofers. De gemaakte PDF-documenten kunnen worden geopend met Acrobat en Adobe Reader 5.0 en hoger.)
    /NOR <>
    /POL <>
    /PTB <>
    /RUM <>
    /SKY <>
    /SLV <>
    /SUO <>
    /SVE <>
    /TUR <>
    /UKR <>
    /ENU (Use these settings to create Adobe PDF documents for quality printing on desktop printers and proofers.  Created PDF documents can be opened with Acrobat and Adobe Reader 5.0 and later.)
    /RUS <>
  >>
  /Namespace [
    (Adobe)
    (Common)
    (1.0)
  ]
  /OtherNamespaces [
    <<
      /AsReaderSpreads false
      /CropImagesToFrames true
      /ErrorControl /WarnAndContinue
      /FlattenerIgnoreSpreadOverrides false
      /IncludeGuidesGrids false
      /IncludeNonPrinting false
      /IncludeSlug false
      /Namespace [
        (Adobe)
        (InDesign)
        (4.0)
      ]
      /OmitPlacedBitmaps false
      /OmitPlacedEPS false
      /OmitPlacedPDF false
      /SimulateOverprint /Legacy
    >>
    <<
      /AddBleedMarks false
      /AddColorBars false
      /AddCropMarks false
      /AddPageInfo false
      /AddRegMarks false
      /ConvertColors /NoConversion
      /DestinationProfileName ()
      /DestinationProfileSelector /NA
      /Downsample16BitImages true
      /FlattenerPreset <<
        /PresetSelector /MediumResolution
      >>
      /FormElements false
      /GenerateStructure true
      /IncludeBookmarks false
      /IncludeHyperlinks false
      /IncludeInteractive false
      /IncludeLayers false
      /IncludeProfiles true
      /MultimediaHandling /UseObjectSettings
      /Namespace [
        (Adobe)
        (CreativeSuite)
        (2.0)
      ]
      /PDFXOutputIntentProfileSelector /NA
      /PreserveEditing true
      /UntaggedCMYKHandling /LeaveUntagged
      /UntaggedRGBHandling /LeaveUntagged
      /UseDocumentBleed false
    >>
  ]
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [612.000 792.000]
>> setpagedevice


