
� � � � � � � 	 � � 
 	 � � � � �  � � � � 
2017. ��� 58, � 7 ���	
�� – ��	
��  �. 1311 – 1315 

 
��
 541.1 

�������	
������ ��
	�
�� �������� ����������  
�	���������������� ���� 

.�. �������1, �.�. ����!����2,3 

1���������� ��������	������ �������� ��������	�	, ���, �����
 
  E-mail: Svetlana-Shutkova@yandex.ru 
2�������� ��������	������ ���	
��� ��������	�	, �����
 
3���������� ��������	������ ��������	�	, ���, �����
 
  E-mail: mdolomatov@bk.ru 
 
�	�	
 ���	����� 5 ������
 2016 �. � ������	�� — 24 ���
 2017 �.
 

����������� ���������������, ����������� ! "!�!#����� ��������� ������� ��$���%" 
��$��&�����. ����������!� '�������% �������! ��������( "!�!! ! �����������( ��-
"��!�!. 
�������-"!�!#���!( ���#�� ����������-"!�!#���!" '��������� �!����� ! ��!-
����� ��$���%" ��$��&����� )%� �%'����� ������� DFT/B3LYP. *���#���%� ���#-
����%� ���!#!�% '����+!��� !��!0�+!! ! �������� � ��������� ������� ��$���%" ��-
$��&�����, !" �!����� ! ��!����� "���6� ��7����8��� � ����%�! ����������( �'��-
������'!!. ��0��&���% !���������!� 7������!#����( ��������% �!����� ! ��!����� 
��$���%" ��$��&����� '�������!�! ����%� � ��'�������( ��������� ��$��&�����. 
 
DOI: 10.26902/JSC20170702 
 
	 � " # $ � % $  & � � � �: ��$���%� ��$��&���%, ����������� ���������, "!�!#����� 
���������, �����% ��������( "!�!!, ����� �����������( ��"��!�!, �!���%, ��!���%, 
'����+!�� !��!0�+!!, �������� � ���������, ��������� ��$���%" ��$��&�����. 

 
*� ����%� [ 1—3 ], ��$��&���% �����>���� � ��$��" (�� 0,1—45 ���.%), '�!����%" ��-

$��&��" ! )!����" (�� 73 ���.%), � �%�����!'�H!" $���+!�" '��+����� ��$��'�����)���!  
(�� 11—30 ���.%). K�������%( ����!0 '���0��, #�� ��$��&���% �����>�� �� 88 % �7������, �� 
10 % �������� ! �� 14 % 7�����������: �!�������, �0���, ���% ! �������� [ 2—5 ]. ���������-
��, #�� � �������������" ��$��&����� �����>���� ������!#���!� ���� ��0�!#��7� ��0���� (�� 
����- �� '����+!��!#���!" ! )����) � '���)�����!�� ��)��&6!" ����. N���������% �����>��-
�� �� $��7�����" ������������ ��$��&�����: ����% N �����#�8��� � 7�����������!#���!" 
$��7�����" '!�!�!���7�, '!����&��7� ! '��$!���7� (����������'������7�) "�������� [ 6 ]; 
����% S — � $���� ���&$!��%", �!��&�%" 7��'' ! � ������� �!�$���%" +!����; ����% � —  
� �!�� 7!�����!�&�%" ($����&�%", �'!����%"), ���)���!�&�%", �$!��%", ���)��!�&�%" 7��'' 
! $������%" ����+. 

��7����� ��0�!#�%� !���������!�� [ 7—14 ], ��$��&���% � �������� ������� '�! ���+��-
���+!! �%6� 100 �7/� �)��0�8� ����������%� #���!+% � �!�� �����&�%" ��$����-������!#�-
��!" '����!" �������!������%" ��������, !��8H!" )����%� ���!�&�%� 0�����!���! � ����-
�������( �����( �� 400 �� 1200 �.�.�., � '�! )���� �%����( ���+�����+!! ����#���!+% ��"�-
����� � �!�� �7��7���� !0 8—10 ������� [ 7, 8 ]. �� ��7����6�!( ���& '�!���% ��� �����! �7��-
7�+!! ��$��&����� — �����& �����!������&��7�� �!'� ! ��������� �!'� ���"!'���7� [ 15, 16 ]. 
������( ������� ��$��&����� �����!������&��7�� �!'� �������� ���� !0 �������!������%" 
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������!#���!" ����+, ����>����� ��!$��!#����( '��!$��!�( [ 15 ]. �������% ��$��&����� 
�!'� ���"!'���7� ���������% !0 ������&�!" 7��'' �������!������%" ����+, ���0���%" ��>�� 
��)�( ������!�! ��!$��!#���!�! )����%�! +�'�#���! [ 17, 18 ]. *���'���7�����, #�� ��$��&-
�����%� �����7��7��% $���!��8��� !0 ������� !����� �����!������&��7�� �!'� [ 14 ]. W ���-
#�� ������� �!'� ���"!'���7� �)��0����!� '���)�%" �����7��7���� (����!�7-��������) ������-
������. X� '������!� 10 ��� )%�! '���#��% ���7�#!�����%� ���'��!������&�%� ����0����&���� 
!����"!#����( ��������% ��$��&�����, � ���>� �����!������&��7�� ������!� �������% ��$��&-
�����. *�!�+!'!��&��� ���!#!� 0���8#����� � ���, #�� �������% �����!������&��7�� �!'� '�-
��� ����!�7-�0�!����(���!� ������!#���!" ���� ��7�� �)��0��%���& ���'���)��0�%� �����7��-
7��%. ���8��� ����%�, '������>��8H!� �)��0����!� >!�����!�����!#����( $�0% �!����'��7� 
�!'� � ��$���%" ��$��&����". 	��, � '�!�����!�� Hot-Stage ����������( �!������'!! �������-
���� ��H��������!� ��$��!���(, �!����'��( >!�����!�����!#����( $�0% � ��������" ��$��-
�%" ��$��&����� ��0�!#��7� '��!�"�>���!� [ 19 ], '���0���, #�� � $���!�����!! >!�����!����-
�!#���!" �������� �#�����8� �)����! '��!�������!�������( ������!�! ! )����%� ���!�&�%� 
0�����!���!. W ��)��� ����#����� ����!+����&�%( ������ � ����!�7 ���%H���%" ����+ ! )���-
�%" 0�����!����(, �����%� �7���!#!��8� ���� ��$��&�����%" �7��7���� 0� �#�� ��������!� �� 
'���������! ! ����!#����7� ����>��!� )����%" 0�����!����(. *���'���7�����, #�� �������%, 
�#�����8H!� � ����!�7�, !0����8� ���8 ���$����+!8, '�! ���� ����6��!� '���������! ���-
���!#����7� ���� ��$��&������( �������% �'���)������ ���)!�!0�+!! �7��7����. � �#���� '�-
��#���%" ����%" � ��'�������( ��������� ��$��&����� [ 20, 21 ] ��H�����8H!� '����������!� 
� ��������������( ��������� ��$��&����� ��>��8��� � ���&��(6�� !0�#��!!. 

\��&8 �����( ��)��% �������� !���������!� ��������% ! ���(��� ������� ��$��&����� 
�����!������&��7�� �!'� �� '�!���� �����&�%" �������, !" �!����� ! ��!����� � '�!�����!-
�� ������� ��������( "!�!!. 

������	� ��'���� 

����������!� ���������%" "�������!��!� �����&�%" ������� ��$���%" ��$��&����� 
'�����!�! � !�'��&0����!�� ������ �����������( ��"��!�!. ���#�� ����������( ��������% 
��$���%" ��$��&����� �%'�����! ������� DFT/B3LYP � )�0!��%� ��)���� 6-31+G*. 
�������-
"!�!#���!� ���#��% '�����!�! � '���H&8 '��7������7� '����� GAUSSIAN. 

��� !���������!� ���������%" "�������!��!� �����&�%" ������� ��$���%" ��$��&����� 
(��)�. 1) !�'��&0����! ��������%, '���#���%� '� ��0��&����� �)�)H��!� ����!�!#���!" ���- 
 

	 � ) � ! + �  1  
�	���	��� �������! �������	�� ���	
��! �����	���� 


��!#����� ������ 
��$��&��� ���. �����,  

�.�.�. 
f!���  

����. ����+ 
f!���  

��$���. ����+ nsp2 /nsp3 
� H O N 

(�/�)��� 

�������� 1 
�������   569 12 1 4,00   45   28 0 1 18,62 
�!��� 1234 24 2 3,13   95   66 0 2 17,27 
	�!��� 1825 36 3 3,38 140 103 0 3 16,31 

�������� 2 
�������   569   5 3 1,37   39   39 3 1 12,00 
�!��� 1206 10 6 1,13   83   86 6 2 10,85 
	�!��� 1839 15 9 1,08 127 129 9 3 11,81 

�������� 3 
�������   629   4   5 0,87   47   51 3 1 10,12 
�!��� 1326   8 10 0,78   91 110 6 2   9,93 
	�!��� 2079 12 15 0,71 144 165 9 3 10,47 
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���. 1. ��������� �����������7� $��7����� �������% 1 (�), 2 (� ) ! 3 (�) ��$���%" ��$��&����� 
 

�%". ��������% ��0�!#�8��� ����6��!�� #!��� ������ � �������!! sp2-7!)�!�!0�+!! � #!��� 
������, ��"���H!"�� � �������!! sp3-7!)�!�!0�+!!. X��#��!� ����6��!( nsp2 /nsp3 ��"������  
� !�������� �� 0,71 �� 4,00. ����������%� ����% �����&�%" ������� ��"������ � !�������� �� 
569 �� 2079 �.�.�. ����6��!� (�/�)��� !0�������� � '������" �� 9,93 �� 18,62. ��� �#��� 7���-
�������� ����������% ��������%, �����>�H!� '!����&�%� ���&+�, ���&$���!��%�, ���)��-
�!�&�%�, ��&��7!��%� ! ��-7��''% � ��!�&��� '���>��!!. W ��>��( !0 �����&�%" �������� 
!��8��� +�'�#�! 0�����!����(. W �����&�%" ��������" �!����� ! ��!����� ������!#���!� 
$��7����% ����!���% ��!���+�'�#�%�! �������%�! ����!���!.  

��(
������ � �� �)
+����� 

��� !���������!� ���������%" "�������!��!� �����&�%" ������� ��$���%" ��$��&����� 
!�'��&0����! ��������%, ����������%� ����% �����%" ��"������ � '������" �� 569 �� 629 �.�.�. 
��������� ����������%" $��7������ '���0��� �� �!�. 1. 

��0��&���% !���������!� ����������( ��������% ��$��&����� (�!�. 2 ! 3) '�!�����%  
� ��)�. 2.  

����#!����%� '����+!��% !��!0�+!! �����&�%" ������� ��$���%" ��$��&����� ��"����-
�� � !�������� �� 5,30 �� 6,82 �W (��� ���)�������!���&�%" �� 4,18 �� 5,27 �W), ��������  
� ��������� — � �!�'�0��� �� 0,95 �� 1,45 �W (���)�������!���&�%" — �� 1,91 �� 2,21 �W) 
(��. ��)�. 2). �!'��&�%� ������% ������� ��"������ � '������" �� 2,75 �� 5,31 �. 

����������!� ��������% ������� ��$���%" ��$��&����� '���0��!, #�� ������!#���!� $��7-
����% ��"������ � ����( '�������! (��. �!�. 2). ���!�&�%� 7��''%, 0���H�8H!� ������� � ���-
���!#���!" ���&+�" '� '��!$��!!, ��H�������� ��'������% '�������! ������!#���!" ����+.  
 

 
 

���. 2. ��������� �������% 1: � '�������! ���-
���!#����7� $��7����� (�); � '�������!, '��-
'���!�������( '�������! ������!#����7� $��7-
�����, 7�� � — �7�� ��>�� '�������&8 �����-
   �!#���!" ����+ ! +�'�#��( 0�����!����( (� ) 

 

 
 

���. 3. ��������� �!���� (�)  
! ��!���� (�) �������% 2 
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  	 � ) � ! + �  2  

"���	�����
 �	���	��� �������! ������� ���	
��! �����	���� 

�������% ���)���%� ���!���% 
��$��&��� 

*�, �W �K, �W *�, �W �K, �W 
�!'��&�%( 
������, � 

�7��  
�, 7���. 

�������� 1 
������� 5,30 1,45 4,18 1,91 2,75 — 
�!��� 5,29 1,50 4,17 1,88 5,72 169 
	�!��� 5,26 1,53 4,15 1,86 8,14 157,  172 

�������� 2 
������� 6,82 0,95 5,27 2,21   5,31 — 
�!��� 6,83 1,00 5,28 2,18 10,28 145 
	�!��� 6,74 1,04 5,21 2,16 14,88 169,  170 

�������� 3 
������� 6,23 1,08 4,84 2,13   3,41 — 
�!��� 6,21 1,06 4,83 2,15   6,86 178 
	�!��� 5,59 1,19 4,67 2,07 10,40 156,  162 

 
�7�� � (��. �!�. 2) ��>�� ���!�&��( +�'�#��( ! �!�����&��( '�������&8 )��0��&�%" ����+ 
'�!�!���� 0��#��!� � !�������� �� 109,9 �� 111,6�.  

�!���% ��$���%" ��$��&����� ������� !0 ���" �������, ����!����%" ��������( +�'�#-
��(, ������H�( !0 '��! ������ �7������ (��. �!�. 3). ����������!� �!���� �������% 1 '���0�-
�!, #�� �7�� � ��>�� '���������! ����������%" $��7������ ����� 169�. �7�� � ��>�� '���-
������! $��7������ �!���� �������% 2 ����� 145� (��. �!�. 3). W ��������� �!���� �������% 
3 �7�� � ����� 178�, �.�. ��! '�#�! '�������&�%. �7�� � ��>�� ���!�&��( +�'�#��( ! �!���-
��&��( '�������&8 )��0��&�%" ����+ �� ���" �!����" '�!�!���� 0��#��!� � !�������� �� 
108,7 �� 110,9�. 

����#!����%� '����+!��% !��!0�+!! ������� �!����� ��$���%" ��$��&����� ��"������  
� !�������� �� 5,29 �� 6,83 �W (���)�������!���&�%" $��7������ — �� 4,17 �� 5,28 �W), ����-
���� � ��������� ����������%" �!����� — � �!�'�0��� �� 1,00 �� 1,50 �W (���)�������!���&-
�%" — �� 1,88 �� 2,18 �W) (��. ��)�. 2). �!'��&�%� ������% �!����� ��"������ � '������" �� 
5,72 �� 10,28 �. 

	�!���% ��$���%" ��$��&����� ������� !0 ���" ����������%" $��7������, ����!����%" 
��>�� ��)�( ����� �������%�! +�'�#���!, ��>��� !0 �����%" �����!� !0 '��! ������ �7����-
��. ����������!� ��!���� �������% 1 '���0��!, #�� �7�� � ��>�� I ! II '���������! ������-
����%" $��7������ ����� 157�, � ��>�� II ! III '���������! — 172�. �7�� � ��>�� I ! II '���-
������! $��7������ ��!���� �������% 2 ����� 169�, ��>�� II ! III '���������! — 170� 
(��. �!�. 3, �). �7�� � ��>�� I ! II '���������! $��7������ ��!���� �������% 3 ����� 156�, 
��>�� II ! III '���������! — 162�. X��#��!� �7�� � ��>�� ���!�&��( +�'�#��( ! �!�����&��( 
'�������&8 )��0��&�%" ����+ �� ���" ��!����" ��"������ � !�������� �� 109,4 �� 111,3�. 

����#!����%� '����+!��% !��!0�+!! ��!����� ��$���%" ��$��&����� !��8� 0��#��!�  
� !�������� �� 5,26 �� 6,74 �W (���)�������!���&�%" $��7������ — �� 4,15 �� 5,21 �W). ����-
���� � ��������� — �� 1,04 �� 1,53 �W (���)�������!���&�%" �� 1,86 �� 2,16 �W) (��. ��)�. 2). 
�!'��&�%� ������% ��!����� — �� 8,14 �� 14,88 �. 

������ 

1. *���#���%� ���#����%� ���!#!�% *� ! �K ������� ��$���%" ��$��&�����, !" �!��-
��� ! ��!����� "���6� ��7����8��� � ����%�! ����������( �'��������'!! [ 20 ]. ����#!���-
�%� '����+!��% !��!0�+!! ������� ��$���%" ��$��&����� ��"������ � !�������� �� 5,26 �� 
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6,83 �W (���)�������!���&�%" $��7������ — �� 4,15 �� 5,28 �W), �������� � ��������� ����-
��� — � �!�'�0��� �� 0,95 �� 1,53 �W (���)�������!���&�%" $��7������ — �� 1,86 �� 2,21 �W). 
�!0�!� 0��#��!� '����+!���� !��!0�+!! ! �%���!� 0��#��!� �������� � ��������� �0��#�8� 
��0��>����& �)��0����!� ����������%" ���'������ � '�������� 0����� ! $���!�����!� 0� 
�#�� ���7� ��������� ��$���%" ��$��&�����. 

2. ����������!� ��������% �����&�%" ������� ��$���%" ��$��&����� '���0��!, #�� '���-
����! ������!#���!" $��7������ �!����� ! ��!����� ��'�������&�% ��>�� ��)�(.  

��0��&���% !���������!� ��������% �!����� ! ��!����� ��$���%" ��$��&����� '������-
�!�! �������%� ����� '���'���>��!� [ 20, 21 ] � ��'�������( ��������� ��$��&�����. W�����-
��, �������%, �#�����8H!� � ����!�7�, !0����8� ���8 ���$����+!8, #�� �'���)������ ���)!-
�!0�+!! �7��7����. 
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