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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
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 � � � �� � � � �

� � �
 

�"���# ��(��&(+ 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). 
�$���%  &������'�( 
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