
� � � � � � � 	 � � 
 	 � � � � �  � � � � 
2010. ��� 51, � 6 ����	
 – ����	
 �. 1062 – 1072

 

 

��
 541.63:547.298.11/.16 

�������� �	
	�	
�� ������  
� �-��������� ������[4]- � ������[6]�����  

���	
��� AB INITIO � ������	���� ������	��	� ��	��	��� 

© 2010   �.�. �������*, �.�. !"#�$� 

������� ��������
��� �����	����� ��. �.�. ��������, �	���� 
 
����
� ��������� 3 ��	�� 2009 !. � ��	����� — 19 ����	� 2010 !.
 

�������� RHF/3-21G � B3LYP/3-21G ���������� �������� ����!�" ���������# ��$%�" 
� &���&�[4]-, &���&�[6]-, �-'���&���&�[4]-, �-'���&���&�[6]-, �-#���&���&�[4]-, �-#���-
&���&�[6]-, �-(���&���&�[4]-, �-(���&���&�[6]-, �-���&���&�[4]- � �-���&���&�[6]�����# 
� �$�� ��)!�# �-%���+����# &���&�[4]- � &���&�[6]�����# (R = Me, OMe, NO2, Ac, NH2, 
CN, 2N� ), &������, ���$�) �� ���)&�)����� �������, ��������>���)?� � &��@������-
��� �''�&�� ���������!� ��$%�����$. �(���)D��� ���D��������$ &�����$E�$ (p � 0,9) 
��D�) @����� &������� I������ %����������" � ���������� �����������# ����!�" ��-
�������# ��$%�" � ����������)?+�# �-%���+����# &���&������#. J����&�%���, ��� ��-
�&E�$ �)&���'��>��!� %���+���$ � )������� �-!���!��&���&�[6]������ � @���)������ 
���(�# ��������" � � �@�������# �����������$#, � ��&D� � !�%���" '�%� ���D�� @����-
#����> ����% ��������������� @���#����� �����$��$. 
 
� % & ' ( � ) (  * % � � ": �-%���+����" &���&�����, �-!���!��&���&�[4]����, �-!���!��-
&���&�[6]����, ���������$ ��$%>, ����� �����—K�&�, ����� ')�&E������ ���&������" 
@��������, &�������� I������, ���D��������$ &�����$E�$, ����� I������#>?%� � ��. 

���
���� 

J���%������ &���&������� @��������$?� ��(�" ��@ &���������, &������, ���$�) � &��)�-
�'�����, @�����$?��$ ��$ ������������$ @��E����� �%�����!� ���@�%������$ ����&)� � (��-
��!����&�# �������# [ 1 ], � ��&D� ��$ �����������$ @��E����� ����&)�$���!� � �����!� @���-
���� ����% &�������� ���(���� [ 2 ]. ������� ��)�������&)�$���# ���������# ��$%�" @���-
�����$�� ��(�" #���&����)? ���(������> &���&�������. 	�@����� ���������� ��$%� (H-��$%�) 
� �$�� ��)���� �(����?� %�������>���� ���������� ����!�� �����E��E�� (��& ��%������� 
���>��� ������������ ���������� ��$%� [ 3 ]). ����&� ��� ����!�� ����������� )��������?�-
�$ @�� �(��%������ ���!������# ����"��# ��� E�&�����&�# E�@���& ���������# ��$%�" (��& 
��%������" &��@��������" �''�&�, &�����" ��(�?�����$, ��@�����, � &���&������# [ 4, 5 ]). 
J���(��� ���������� ��$%� ��!)� �&�%����> �@�����$?+�� ���$��� �� @���@�������>����> 
��" ��� ���" &��'����E�� &�& ��$ ���(����!� ���������$-#�%$���, ��& � ��$ �!� &��@��&�� � 
����� ��� ��"����>��� �����������, ����)@�?+�� � &������� !���$ [ 4 ]. 	�&�� ���������� 
��$%� ��!)� ��&D� �)+��������� �(��%�� ���$�> �� ���&E����)? �@���(����> &���&������� � 
E���� [ 4 ]. J�����) �%)����� @��������� ���������# ��$%�" � &���&������# ���>�� �&�)��>�� 
&�& ��$ @�������$ ��#���%�� '����������$ ���������" ��@� �!���>—#�%$���, ��& � ��$ ��-
$�����$ ��#���%�� �?(�# @�����+���" � )������� ���# ���������".  

Q������� �������>��# )!��� ��i�1i�i+1�i+1 � &���&������#, ���� i > 1, ��� ��6�16�1�1 
(���. 1) ��!����� @���D���? ������ !�(����%�E�� ������# ��(�����" #���&����%)?� �%���- 
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"��. 1. J����)+��������" &��-
'����� �&��)�� &���&�[4]����� 
(a), n = 4: R = Hal (F, Cl, Br, I), Me, 
OMe, NO2, Ac, NH2, CN, 2N� ; @��-
��)+��������" &��'����� ��D�-
��" &��)�� &���&�[6]����� (�), 
n = 6: R = Hal (F, Cl, Br, I), Me, 
OMe, NO2, Ac (��� ����#), �.�. ��  
         ������� ���#��!� �(���) 

 
�)? �������E�? � @���������-
�� ��(�����", )�����)?+�#  
� �(��%������ ���>��# ���������# ��$%�" �, ��������������, �''�&�������> �# @���&������$ 
[ 6 ]. ����&� i @�������� %������$ �� 1 �� 6 � ����������)�� ������ )!������, &�������� � ��-
������ i-!� ��� (i+1)-!� ���������!� '��!�����. Q ����&��, ���$+�� @���� ����� )!������, 
@����$ E�'�� �%������ ����� ����� � (��%��>��� &��>E�, � �����$ — ����� (��%��>��!� &��>-
E�. Q ������ ��)��� 1 �%������, ��� ���� )!������ ��$%�� � !����&���>��" !�)@@�".  

Q �����$+�" ��(��� (�� @������� &������������" �����% %���������� ��D�) ����!�����-
�&��� @���������� ���������# ��$%�" &���&������� � ���������� )!��� ��i�1i�i+1�i+1, ���� 
i > 1, ��� ��6�16�1�1 ��$ ��!�, ���(� �@�������>, �)+����)?� �� &�&��-��(� ��%����$ ��&�" 
%���������� ��$ �-%���+����# @���%�����# &���&�[4]- � &���&�[6]������ � &���&�[4]- � &�-
��&�[6]����o� (�% �-%����������" [ 6 ].  

���	
� ������� 

Q �����" ��(��� �� �%)���� �@�E�'�&) ��#���%�� ���&E�" � )������� �-%���+����# 
@���%�����# &���&�[4]- � &���&�[6]������ (&���&�[n]������, n = 4, 6; ���. 1). 
���� ��!�, �� 
�@�����$�� ��%��D����> @��������$ @� ����h���? & ��%)�>����� &�������-#������&�# �����-
������" ���# ���������" @���E�@� ����"����� ���(����# ����!�". ��$ ���!� �� @������ ���-
��� ����)?+�# ���������": &���&�[4]����� (1), �-'���&���&�[4]����� (2), �-#���&���&�[4]����� 
(3), �-(���&���&�[4]����� (4), �-���&���&�[4]����� (5), �-�����&���&�[4]����� (6), �-����&��-
&���&�[4]����� (7), �-�����&���&�[4]����� (8), &���&�[6]����� (9), �-'���&���&�[6]����� (10),  
�-#���&���&�[6]����� (11), �-(���&���&�[6]����� (12), �-���&���&�[6]����� (13), �-�����-
&���&�[6]����� (14), �-����&��&���&�[6]����� (15), �-�����&���&�[6]����� (16), �-�E����-
&���&�[4]����� (17) � �-�E����&���&�[6]����� (18), � ��&D� ����������� )&�%����# �-%���+��-
��# &���&�[4]������ � ����������� 1, 2 � 3 �-%���+����# &���&�[6]������ (��. ���. 1). ��$ 
���" E��� (��� @�������� ������ ab initio (�����—K�&�, RHF) � ')�&E������ ���&������" 
@�������� (B3LYP) [ 6 ]. Q �(��# ��)��$# @�����$�� ��������-���+�@�����" (�%�� 3-21G. 
������� ������� ����!�" ���������# ��$%�" ���# �-%���+����# &���&�[4]������ @�������� 
��$ &��'������� �&��)��, � ��$ ���# �-%���+����# &���&�[6]������ — ��$ &��'������� ��D�-
��" &��)��, &������, &�& (��� @������D���� ����� ��%������� ����������&��� � �&�@������-
���>���� �������� [ 6, 7 ], @��������$?� ��(�" @����)+��������� &��'������ ��h�@���-
��������# ���������". 
���� ��!�, ���� (�� @������� ������ �-�����&���&�[4]����� (19),  
�-�������&���&�[4]����� (20) � &���&�[4]�����-�-���%���$ (21) � �# ����������� (��. ���. 1) 
������� RHF/3-21G � @�����)?+�� �@���������� �������� ����!�� ���������# ��$%�"  
� ���# ���������$#. Q�� ������� @�������� � @����" �@����%�E��" !��������, &�& � � @����-
�)+�" ��(��� [ 6 ]. ��� ��@������ � @���+>? @�&��� @��!���� Firefly [ 8 ], &�����" �������� 
������� �� @�&��� @��!���� GAMESS US [ 9 ]. Q������� �%������$ ����!�� ���������!� ��$-
%�����$ �@��������, ��#��$ �% �����# &�������-#������&�# ��������, ��!����� �����), @���-
��D�����) I�����#>?%�� � ��. [ 5 ], � )D� @�����$�h��)�$ ���� ����� � �������# [ 6, 10 ].  

��%)�>���� �������� �-%���+����# &���&������� @����������� � ��(�. 1—3. ��&������ 
���)&�)���� @�������� &��'������ �&��)�� �-%���+����# &���&�[4]������ � &��'������  
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	 � ( � � E �  1  

��	���	��� ��	����	� ��#�	��	�� ������ �-$���%����& ����[4]�	����, ��	���������  
������� B3LYP/3-21G 

���������� 
J�������, Å 

2 3 4 5 6 7 8 

C1—O1 1,400 1,397 1,398 1,397 1,401 1,403 1,391 
Oi—Oi+1 2,496 2,493 2,494 2,491 2,495 2,497 2,489 
C4—X 1,371 1,832 1,930 2,151 1,520 1,390 1,460 

J � � � � � � � � �. 2 — �-'���&���&�[4]����; 3 — �-#���&���&�[4]����; 4 — �-(���&���&�[4]����; 5 — 
�-���&���&�[4]����; 6 — �-�����&���&�[4]����; 7 — �-����&��&���&�[4]����; 8 — �-�����&���&�[4]����; 
X = Hal, C (Me), O (OMe), N (NO2). 
 
��D���" &��)�� �-%���+����# &���&�[6]������, ������������ ������� B3LYP/3-21G, @���-
�������� � ��(�. 1 � 2 ��������������, � ����!������&�� @�������� �-%���+����# &���&�[4]-  
 

	 � ( � � E �  2  

��	���	��� ��	����	� ��#�	��	�� ��'���� ����� �-$���%����& ����[6]�	����,  
	����������� ������� B3LYP/3-21G 

���������� 
J�������, Å, !���. 

11 12 13 14 15 16 

2,455 2,455 2,459 2,455 2,456 2,453 
2,447 2,447 2,451 2,448 2,448 2,449 

Oi…Oi+1 

2,442 2,443 2,446 2,444 2,442 2,444 
1,093 1,092 1,090 1,092 1,092 1,093 
1,095 1,095 1,093 1,095 1,095 1,094 

Oi—Hi 

1,099 1,099 1,097 1,099 1,100 1,097 
H6—O6…H1 102,3 102,1 101,8 101,8 100,9 103,6 
H1—O1…H2 123,6 123,7 123,6 124,0 124,4 123,7 
H2—O2…H3 122,3 122,3 122,5 122,9 122,7 122,0 

120,3 120,5 120,5 120,4 120,5 120,3 
120,7 120,9 120,9 121,0 121,1 120,7 

O1—C1—C2 

120,4 120,5 120,5 120,6 120,7 120,3 
1,367 1,368 1,374 1,368 1,368 1,367 
1,352 1,353 1,359 1,354 1,354 1,356 

Hi+1…Oi 

1,351 1,352 1,358 1,351 1,349 1,357 
H6C16H1O1 –132,6 –132,3 –131,5 –132,2 –132,3 –132,2 
H1C11H2O2 –175,8 –176,3 –175,8 –174,2 –173,1 –179,1 
H2C12H3O3 –158,2 –157,9 –158,0 –157,7 –157,4 –154,9 
O1—C1—C6 118,1 118,2 118,2 118,4 118,6 117,9 
 117,9 118,0 118,0 118,0 118,2 117,7 
 118,2 118,4 118,4 118,4 118,7 118,0 

172,5 172,4 172,1 172,4 172,8 171,6 
176,7 176,9 177,0 176,9 176,1 177,6 

Oi…Hi+1—Oi+1 

170,8 170,7 170,5 171,1 171,2 169,6 
�41—X1 1,832 1,931 2,152 1,520 1,390 1,461 
�42—X2 1,832 1,931 2,152 1,520 1,390 1,460 
�43—X3 1,832 1,931 2,152 1,520 1,390 1,460 
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	 � ( � � E �  3  

(������� )��	!�� ����	����!� ���$������ � ��#�	��	�& ������ �-$���%����& ����[n]�	���� 

����������,  
R, n, ����� ����- 

������)?+�!�  
���������� 

����� ������� ��E,  
&&��/���>

�Ek,  
&&��/���>

����������, 
R, n, ����� ����-

������)?+�!� 
���������� 

����� ������� ��E,  
&&��/���> 

�Ek,  
&&��/���>

RHF/3-21G 26,9 — RHF/3-21G 44,2   8,8 1, H, 4 
B3LYP*/3-21G 24,7 — 

11, Cl, 6,  
����� 3 B3LYP/3-21G 38,7   6,3 

RHF/3-21G 34,8 — RHF/3-21G 40,9   8,0 2, F, 4 
B3LYP/3-21G 30,3 — 

12, Br, 6,  
����� 1 B3LYP/3-21G 35,3   5,5 

RHF/3-21G 35,4 — RHF/3-21G 34,8   1,9 3, Cl, 4 
B3LYP/3-21G 32,5 — 

12, Br, 6,  
����� 2 B3LYP/3-21G 31,6   1,9 

RHF/3-21G 32,9 — RHF/3-21G 40,9   8,0 4, Br, 4 
B3LYP/3-21G 29,8 — 

12, Br, 6,  
����� 3 B3LYP/3-21G 35,3   5,5 

RHF/3-21G 32,4 — RHF/3-21G 40,2   7,9 5, I, 4 
B3LYP/3-21G 29,8 — 

13, I, 6,  
����� 1 B3LYP/3-21G 35,5   5,7 

RHF/3-21G 35,7 — RHF/3-21G 34,3   1,9 8, NO2, 4 
B3LYP/3-21G 33,2 — 

13, I, 6,  
�����  2 B3LYP/3-21G 31,3   1,5 

RHF/3-21G 26,0 — RHF/3-21G 40,2   7,9 6, Me, 4 
B3LYP/3-21G 23,4 — 

13, I, 6,  
����� 3 B3LYP/3-21G 35,5   5,7 

RHF/3-21G 26,1 — RHF/3-21G 46,4 10,7 7, MeO, 4 
B3LYP/3-21G 23,3 — 

16, NO2, 6,  
����� 1 B3LYP/3-21G 40,7   7,5 

RHF/3-21G 32,7   5,8 RHF/3-21G 41,7   6,0 9, H, 6,  
����� 1 B3LYP/3-21G 28,6   3,9 

16, NO2, 6,  
����� 2 B3LYP/3-21G 38,3   5,1 

RHF/3-21G 26,3 –0,6 RHF/3-21G 46,4 10,7 9, H, 6,  
����� 2 B3LYP/3-21G 24,7   0,0 

16, NO2, 6,  
����� 3 B3LYP/3-21G 40,7   7,5 

RHF/3-21G 32,7   5,8 RHF/3-21G 31,5   5,5 9, H, 6,  
����� 3 B3LYP/3-21G 28,6   3,9 

14, Me, 6,  
����� 1 B3LYP/3-21G 26,8   3,3 

RHF/3-21G 43,1   8,3 RHF/3-21G 25,0 –1,0 10, F, 6,  
����� 1 B3LYP/3-21G 35,7   5,4 

14, Me, 6,  
����� 2 B3LYP/3-21G 22,9 –0,5 

RHF/3-21G 36,6   1,8 RHF/3-21G 31,5   5,5 10, F, 6,  
����� 2 B3LYP/3-21G 31,7   1,4 

14, Me, 6,  
����� 3 B3LYP/3-21G 26,8   3,4 

RHF/3-21G 43,1   8,3 RHF/3-21G 31,9   5,8 10, F, 6,  
����� 3 B3LYP/3-21G 35,7   5,4 

15, MeO, 6, 
����� 1 B3LYP/3-21G 26,6   3,3 

RHF/3-21G 44,2   8,8 RHF/3-21G 25,3 –0,8 11, Cl, 6,  
����� 1 B3LYP/3-21G 38,7   6,3 

15, MeO, 6, 
����� 2 B3LYP/3-21G 22,6 –0,7 

RHF/3-21G 38,3   2,9 RHF/3-21G 31,7   5,6 11, Cl, 6,  
����� 2 B3LYP/3-21G 35,2   2,7 

15, MeO, 6, 
����� 3 B3LYP/3-21G 25,4   2,1 

 

 

 

* Q �����" ��(��� @�����$��$ &�����$E�����" ')�&E����� ��, ^�!� � J����, �����%������" � ���� 
��!������, �@�E���>�� ��%��(������!� � ���&�# @�&��� @��!���� GAMESS US, &�����" ���������$ �� 
��!������ LYP, ���������!� � @�&�� @��!���� GAUSSIAN � ��&D� ����)@��!� � @��!����� PC 
GAMESS. 
 
� &���&�[6]������, ������������ �������� RHF/3-21G � B3LYP/3-21G, — � ��(�. 3. ����-
������ 1 � 3 &���&�[6]������ @��������$?� ��(�" ����������, &������ �(��%)?��$ @�� ����-
�� @������ �� @����!� � ����>�!� ���������!� '��!����� �������������� � �-R-&���&�[6]����� 
(��. ���. 1), � ��������� 2 — ��� �����, �(��%)?+�"�$ @�� ������ @������ �� �����!� ����-
�����!� '��!����� � �-R-&���&�[6]�����. ��$ �-%���+����# &���&�[6]������ � @����" ����&� 
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��(�. 2 ��$ &�D��!� ���)&�)���!� @�������� (����� ��$%� ��� ��������" )!��) )&�%��� �!� ��-
������ � @����� ���������� '��!�����, � ����)?+�" ����&� — �� ������ ���������� '��!-
�����, � � ����>�" ����&� — � ����>��. Q������� ���)&�)���# @��������� &���&�[4]- � &�-
��&�[6]������, ������������ ��)�$ ��%������� �������� (RHF/3-21G � B3LYP/3-21G), ����-
��?��$ �� ����> %�������>��, @�����) ��$ &���&���� � �����" ��(��� ��'����E�$ � ��������# 
���)&�)���# @��������� &���&�[4]- � &���&�[6]������, �����������# ������� RHF/3-21G, 
�@)�&����$.  

	+��/
���� �����0���	� 

����� ���� [ 6 ] � ��)!��� ������������$�� [ 11 ] (��� @�&�%���, ��� � !�&��!����&��&�-
��&�[6]����� ��(�?�����$ �(��%������ ���# @�� ���������# ��$%�", ��%����?+�#�$ ���)&�)�-
���� #���&�������&���. z��, � E����, ����������)�� ����&)�$���" ��������� C2. J���(�)? 
&�����) ��(�?���� ��&D� � � ��)��� �%)�����# � �����" ��(��� �-%���+����# &���&�[6]���-
��� (��. ��(�. 2). Q������� ���)&�)���# @��������� ���������# ��$%�" (��@�����, ��D����-
��# ������$��" d(Oi…Oi+1)) � &��'������# �&��)�� �-%���+����# &���&�[4]- � &���&�[6]���-
���, ������������ �������� RHF/3-21G � B3LYP/3-21G (��. ��(�. 1 � 2), ��������>���)?�  
� &��@��������� �''�&�� �-��$%�". z��� �''�&� @��$��$���$ � )���>h���� ������$��" ��D�) 
������� &��������, )�����)?+��� � �(��%������ ���������# ��$%�", @� ���� )��������$ 
����� E�@��&� ��&�# ��$%�" (B3LYP/3-21G, ��. ��(�. 1 � 2, [ 6, 10 ]). � ��)!�" �������, )����-
����� ����!�� �@���������# ���������# ��$%�" � �-%���+����# &���&�[6]�����# @� ������-
��? � ����������)?+��� �-%���+������ &���&�[4]�������, ������ �Ek (��. ��(�. 3), ��&D� 
)&�%����� �� @���)������ &��@��������!� �''�&�� @�� ����� ����� %��&�)��" E�@��&� ����-
�����# ��$%�" [ 10 ].  


��@��������� �''�&�� � E�@��&�# ���������# ��$%�" @����#��$� �%-%� �%�����" @��$-
��%�E�� ���# ��$%�" [ 6 ]. ��$ &������������" �E��&� �%�����!� ���$��$ ���������# ��$%�"  
� ���������$# 10, 11, 12, 13, 15, 16 � 18 (n = 6, R = F, Cl, Br, I, CH3O, NO2 � CH3CO) �� @������ 
���D�������)? &�����$E�? ��D�) ����!������&��� ���������� ���������!� ��$%�����$  
� �������� %������$�� ��������# %��$��� @� �����&��) �� �����# &�������� �������# � ���-
�����������# �-��$%�" �� ��������� �����# �������� ������� RHF/3-21G. 
��''�E���� 
���D��������" &�����$E�� [ 6, 12 ] ����� �����>�� (��>h�� %������� � �������$�� 0,988. J� 
��h��) �����?, �����" ��%)�>���, ��-@����#, ��������>���)�� � ���, ��� �������� �������-
��� ��$%� �&�%���?� �)+��������� �%������ ���$���, &������ ��D�� (��> �#���&����%����� 
����"��" %���������>?. Q�-�����#, �� @�&�%�����, ��� @�����$���" ���� ����� ������� @�-
%���$�� &����&��� �E������> �� ���>&� �������) �%������$ ����!�� ���������!� ��$%�����$  
� ����&)��# &���&������� � E����, @����#��$+)? @�� ��%���� �@���������" ���������" ��$-
%�, �� ��&D� � �������) ����!�� ��%���� �������)��>��" ���������" ��$%�. z�) �������) ��$ 
&���&���� ����� ()��� ��%����> ����!��" ���������" ��$%� (�-��$%�).  

�(��%������ ��)�������&)�$���" ���������" ��$%� �&�%����� ���$��� �� &�������� ���-
��E��E�� !����&��&������. z�� �({$��$���$ ���(���%�E��" ��#����!� �����$��$ &������  
� @��E���� �����E��E�� @� ����h���? & ��@�$D�����) ��������? [ 6 ]. X�� @������ �-��$%>, 
��� ���(��>��� ��#����� �����$��� � ��� ���>h� %������� &�������� �����E��E�� Ka (�, ����-
����������, (��>h� �Ka). ����������>��, @�������> ��)�������&)�$���" ���������" ��$%� 
��D�� �E����> ��(� � @���+>? �������� &�������� �����E��E�� &������, )�����)?+�"  
� �(��%������ ���" ���������" ��$%�, ��(� ��%����� ������� ����!�" &������ � ��@�$D����!� 
��������$. 
�& ����� �% ��(�. 3, �%������� ����!�� �����E��E�� !����&���>��# !�)@@ � �-%���-
+����# &���&�[6]�����# @� ��������? � �-%���+������ &���&�[4]�������, ������ ��%����� 
�E1(�-R-&���&�[6]����) – �E1(�-R-&���&�[4]����), ��!����� ������) �����) ������� �%������$ 
����!�� ���������!� ��$%�����$ � �������� ����������)�� �������� &��@��������!� �''�&�� 
�Ek ���������# ��$%�" @�� @���#��� �� �-R-&���&�[4]����� & �-R-&���&�[6]����), !�� R = H, 
Alk, Hal, � �.@. 
�& ����)�� �% ��(�. 3 � ���. 1, 2, ���������� 1 � 3 @��������$?� ��(�" ����-
������� (@��������), &������ ��!)� @���#����> ��)! � ��)!� @�� ��%���� ���������" ��$%�  
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��D�) ������� &�������� ����>�!� � ��������!� ���������# '��!������ � ���������� 3  
� @�� ��%���� ���������" ��$%� ��D�) ������� &�������� �����!� � ����>�!� ���������# 
'��!������ � ���������� 1 ��������������. z�� ������ ������?��$ ���>&� �������E��" )&�-
%����# ���������# ��$%�", @�������� &�����# �����&��� (��. ��(�. 2 � 3). ��������� 2 $��$-
���$ ������������ @��������� � �������������� ����������� 1 � 3 � �(������ �#����>��" 
&��'�!)��E��".  

�%������$ �������� ����!�� ���������# ��$%�" � &���&�[4]- � &���&�[6]�����# @�� ���>-
�������� �-%����������" � (��%��>��# &��>E�#, @���������� � ��(�. 3, �()�������� ��%����-
�� &������������# @�&�%�����" ���)&E�����# � ��%������# �''�&��� ���# %����������", @�-
��%���) ���$?+�# �� ���&E������ E�����, �.�. ����� &�������� !����&���>��# !�)@@. z��,  
� ���? ������>, ��$%��� � ��%�����" ���&�������E����>����>? ������, ��$%���?+�# �-%����-
������ � (��%��>���� &��>E���. J�����) E������(��%��� $��$���> @��������� �E��&� @����" 
&�����$E�� ��D�) ��������" ����!�� ���������# ��$%�" � �-!���!��&���&�[4]�����# � &�-
��&�[4]����� (���, �����!����, � �-!���!��&���&�[6]�����# � &���&�[6]�����) � ��������" ����-
���� & ���&����) ������ �������� � !���!���� [ 13 ]. ��!����� �������� &���&�[4]������ ����-
���� RHF/3-21G � B3LYP/3-21G, &��''�E���� @����" &�����$E�� �������� 0,984 � 0,993 ��-
������������, � �� ����$ &�& ��$ &���&�[6]������ �� �&�%���$ ������ 0,975 � 0,958 ���������-
�����.  


�& @����&�%���?� ������ RHF/3-21G � B3LYP/3-21G [ 6 ] (��. %������$ �Ek � ��(�. 3),  
�-!���!��%���+����� &���&�[6]����� � �-�����&���&�[6]���� ���D�� #���&����%����>�$ ���>-
h�" &��'����E�����" @����D����>? @� ��������? � &���&�[6]������, �-�����&���&�[6]���-  
 

 

"��. 2. ���������� �-���&���&�[6]�����, ������-
������ ������� RHF/3-21G (��� ���%)): a, �, � —
QW�� ����������� 1, 3 � 2 �-���&���&�[6]����� 
��������������; !, �, � — ���&�����������&�� @����-
E���� ����������� 1, 3 � 2 �-���&���&�[6]����� 
                                �������������� 
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	 � ( � � E �  4  

*�)##������� ���'��������� �		������ ��'�� ��	��� ������� +������  
(��	����	��� �����—/������) � ���������� )��	!�� ����	����& ���$��  

� �-$���%����& ����[4]- � ����[6]�	���&, 	����������& ������� RHF/3-21G 

X���� ���������#  
%���>�� n, | ������ 4 6, ����� 1 � ����� 3 6, ����� 2 

���������$ 1—8,  
17, 19, 20 1—8 R=H, 

Hal 

R=H, 
Hal, 
NO2 

9—16, 18 R=H, 
Hal 

R=H, 
Hal, 
NO2 

9—16 R=H, 
Hal 

R=H, 
Hal, 
NO2 

�I � �R 0,93* 0,91 0,97 0,97 0,94 0,97 0,98 0,96 0,97 0,98 	�@  
&������� F � R 0,89 0,93 0,96 0,97 0,89 0,96 0,97 0,97 0,96 0,97 

 

 

 

* J�� @��������� @����" &�����$E�� )�������������$ %���������> ����!� @�������� �� ��)!�!�. J�� 
@��������� @�����"h�" ���D��������" &�����$E�� (&�& � �����" ��(���) )�������������$ %���������> 
����!� @�������� ������������ �� ��)# ��)!�# @���������, &������ � ���? ������> ��!)� ��#����>�$  
� %���������� ��)! �� ��)!�. 
��''�E���� ���D��������" &�����$E�� ��D�� @�������> %������$ ���>-
&� �� 0 �� 1, �.�. �� �� ��D�� (��> ����E����>���. 	�!�� &�& &��''�E���� @����" &�����$E�� ��D�� 
@�������> %������$ �� –1 �� 1 [ 6, 12 ]. 
 
��� � �-����&��&���&�[6]������. z�� ��$%��� � ���, ��� �������� �Ek �����" ���������" ��$%� 
��$ @����" !�)@@� ���������" (�-!���!��%���+����� &���&�[6]����� � �-�����&���&�[6]����) 
����� @���D����>��� %�������, ��!�� &�& ��$ �����" !�)@@� ���������" (&���&�[6]����,  
�-�����&���&�[6]���� � �-����&��&���&�[6]����) ��� ����E����>��. ����������>��, @�������> 
�����" ���������" ��$%� ��$ @����" !�)@@� ���������" ��h� @�������� ���������# ��$%�"  
� ����������)?+�# �� �-%���+����# &���&�[4]�����#. Q �� D� ����$ @�������> �����" ����-
�����" ��$%� ��$ �����" !�)@@� ���������" ��D� @�������� ���������# ��$%�" � ���������-
�)?+�# �-%���+����# &���&�[4]�����#. Q ��%)�>����, ��%��� �����" ���������" ��$%� ��$ 
&���&�[6]�����, �-�����&���&�[6]����� � �-����&��&���&�[6]����� ()��� @����#����> ��!��, 
��� ��%��� �?(�" �% ���������# ��$%�" � ����������)?+�# �-%���+����# &���&�[4]�����#. 
����&� ��%��� �����" ���������" ��$%� ��$ �-!���!��%���+����# &���&�[6]������ � �-�����-
&���&�[6]����� ()��� @����#����> ��)����, ��� ��%��� �?(�" �% ���������# ��$%�" � �������-
���)?+�# �-%���+����# &���&�[4]�����#. 

��%)�>���� �������� ��%�����# �-%���+����# @���%�����# &���&�[4]- � &���&�[6]������ 
@�%������ @������� @�����&) ������$ &�����$E�����" %���������� (&�& @����", ��& � ���D�-
�������") ��D�) ��������" ����!�� ���������!� ��$%�����$ � &���������� I������, � ��&D� 
@���������� �����—��@����, &������ ��!)� %������> 43 ��(��� ��%�����# &������� I������ 
[ 14 ]. Q������� &������� I������ (}��)��) %����������" � � �+, #���&����%)?+�# ���)&E�-
����� � ��%������� �''�&�� ')�&E�����>��# !�)@@ ��������������, ���$?+�# �� �������) 
���&������" @�������� �� ���&E������ E����� (�����# &�������� !����&��-!�)@@), ��!)� &��-
���������> � ��������" ����!�� ���������# ��$%�" � ����������)?+�# �-%���+����# &�-
��&�[4]- � &���&�[6]�����#. ���� (��� @�������� �E��&� ���D��������" &�����$E�� ��D�) 
���������� )&�%����# &������� I������, ����� ��������, !���!����, �����>��", ����&��-  
� �����!�)@@ [ 14 ], � ����" �������, � ��������" ����!�� ���������# ��$%�" � ����������)?-
+�# �-%���+����# &���&�[4]�����#, � ��)!�". �����>�� (��� @�������� �E��&� ���D������-
��" &�����$E�� ��$ &������� I������ �I � �R (� ��&D� �����>�� @��������� �����—��@����) 
��$ ��# D� %����������" � ���������� ����!�" ���������# ��$%�" � ����������)?+�# �-%���-
+����# &���&�[4]�����# (��(�. 4). 
��''�E����� ���D��������" &�����$E�� ��$ &������� 
I������ %����������" � � �+ @��)����, &�& @������, ���&��>&� �é�>h�� %������$ @� ������-
��? � &��''�E������� &�����$E�� ��$ ��)!�# ��@�� &�������, @�����) ��$ &���&���� �@)�-
&�?��$. 
���� ��!�, �� @������ �����!����� ������� &��''�E������ &�����$E�� � ��$ ����-
���� ����!�� H-��$%�" � ����������)?+�# �-%���+����# &���&�[6]�����#, &�& ��$ ���(���� 
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@�����# ���������# ��$%�", ��& � ��$ (���� ���(�# �-��$%�" (��. ��(�. 4). }��� @�������� 
��&D� &�����$E������ �����������$ ��$ (ó�>h�# � �é�>h�# !�)@@ ���������" (��. ��(�. 4). 
Q�� ��@� �������� ���>&� ��$ �-!���!��&���&�[n]������, �-�����&���&�[n]������ � &�-
��&�[n]������ (n = 4, 6) (�% %����������" � �-@���D���� ����, � E����, (ó�>h�� �������� ��$ 
&��''�E������ ���D��������" &�����$E�� @� ��������? � ��������� ��$ ��)!�# !�)@@ ��-
�������". 
�& ����� �% @���������# � ��(�. 4 �����# (���>&� ����� �����—K�&� RHF/3-
21G), ��� �������� &��''�E������ ���D��������" &�����$E�� ���?� (��%&�� %������$ � ��-
������� �� 0,89 �� 0,98. 	� D� ��D�� �&�%��> � � ��%)�>����# �������� �� ��������� �����# 
�����������" ������� B3LYP/3-21G, &������ �� ��!)� (��> @�������� %���> �%-%� ��������&� 
�����. z�� @��&�����&� ��� D� ���@�%�� %������", &�����" (�� ������� � ����� �@)(��&����-
��" ��(��� [ 15 ] @� �@��������? @����" &�����$E�� ��D�) �&�@���������>�� �@�����$����� 
�+-&���������� I������ (}��)��) %����������" � �$��� ����������&� �������������# &�����-
��-#������&��� �������� @��������� �%����������# �-%���+����# (��%��>��# &�������.  

	�&�� ��@���������� @�%���$�� ������> ����� � ������� ���&� @�����D������" %�&���-
�������� — %���������� ��D�) �&�@���������>�� �@�����$����� &���������� I������  
� ����������&� ������������� ���������� ����!�� H-��$%�" � &���&������#. �����!����" 
����� (�� ������ ��&D� �������� ����>� [ 15 ]. J�!��h����> &�������-#������&�# �������� 
�������� ����!�� ���������" ��$%� %������ �� &��������� ������ (��(�����") � �����������-
��# ����&)��#: ��� (��>h� �������� @����# ����!�" ����&)� � �����, �% &�����# ��������-
�� @��)�����$ �������� ����!�� ���������# ��$%�", ��� (��>h� @�!��h����> ��&�!� ������� 
[ 3 ]. Q ������ ��)��� %������$ &��''�E������ &�����$E�� ��$ (��%��>��# &������� � ��$ &�-
��&������� $��$?��$ (��%&��� ��)! & ��)!). J�����), )������$, ��� @�� �����&���� )����� 
%��������� &��''�E����� ����"��" &�����$E�� ��$ &���&������� ��!�� (� @�������> ���>-
h�� %������$, ��� �����!����� &��''�E����� &�����$E�� ��$ (��%��>��# &�������, �� ����� 
���� ���&��>&� (��>h)? %��������> ���?� &��''�E����� &�����$E��, @��)������ @�� ���-
����# &���&�������. J�������� �����—��@���� F � R [ 16 ] ��!)� %������> @��&�����&� �?-
(�" ��(�� &������� I������ (������ �&�������� I������� %���> @��������$ � h���&�� ����-
��). X���> &������� I������, � &������� @�������� &�����$E�����" �����%, (��� ��%��(����� 
��$ �����>��#, �@�E�'����&�# ��@�� ���&E�". ���, ��� �� �����, #���&����%)?� �@���� �@��-
�������� ���� ���&������!� ���$��$ %����������" (���)&�����!� ��� ��%������!�) �, &�& 
@�&�%��� ���� � ��@��� [ 16 ], �� $��$?��$ @������>? ����"�� ��%��������� ��)! �� ��)!�. 
J�����) &�����$E�$ ������� ����!�" ���������# ��$%�" ��(�?�����$ � ��%������� ��(����� 
&������� I������, � �������� &��''�E������ &�����$E�� @������?� ��@��������� %������$.  

������������ ���� (�� @������� ������ ���D��������" &�����$E�� ��D�) ��)�$ ���)&-
�)����� @���������� ���������# ��$%�" (������$��$ ��D�) ������� &�������� d(Oi…Oi+1), 
�(��%)?+��� ���������� ��$%�, � �������>��� )!�� �HiC1iHi+1Oi+1, !�� i — ����&� �������-
��!� '��!�����, C1i — ����������&�" ����, ��$%����" � ������ &�������� � ����������)?+�� 
���������� '��!�����) � �-!���!��- � �-�����&���&�[4]- � &���&�[6]�����#, � ����" �������, 
� ����!������&��� @���������� ���������# ��$%�", � ��)!�". ��$ &���&�[6]������ (��� ���-
�������� ���>&� ���(���� @������ ���������� ��$%�. 
��''�E���� ���D��������" &�����$-
E�� ��$ ���$�� ������� ����!�� ���������# ��$%�", ���$�� ������$��" d(Oi…Oi+1) � ���$�� 
�������>��# )!��� �HiC1iHi+1Oi+1, �����������# ������� RHF/3-21G ��$ ���$�� �%)�����# 
���������" (2, 3, 4, 5, 8, 10, 11, 12, 13 � 16), @�������� ���������� (��>h�� %������� � ������-
�$�� 0,941. J�� ���� �������� &��''�E������ @����" &�����$E�� ��D�) ����!������&�� @�-
�������� � ������$���� d(Oi…Oi+1), ����!������&�� @��������� � )!��� �HiC1iHi+1Oi+1 � ��D-
�) ��)�$ )&�%������ ���)&�)����� @���������� ��&D� ����&� � �������$?� –0,941, –0,917  
� 0,978 ��������������. 
��''�E���� ���D��������" &�����$E�� ��$ ������E��� ������� 
����!�� ���������# ��$%�" (RHF/3-21G, �&�?��$ � ������������ ��&D� �-����&��&���&������ 
11 � 41) �������$�� 0,914. 
��''�E���� ���D��������" &�����$E�� ��$ ���$�� ������� ����-
!�� ���������# ��$%�", ���$�� ������$��" d(Oi…Oi+1) � ���$�� )!��� ��i…�i+1—�i+1, ������-
�����# ������� RHF/3-21G ��$ ���$�� �%)�����# ���������" (2, 3, 4, 5, 8, 10, 11, 12, 13 � 16), 
��&D� @�������� ���������� (��>h�� %������� � �������$�� 0,942. J�� ���� �������� &��'-
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'�E������ @����" &�����$E�� ��D�) ����!������&�� @��������� � ������$���� d(Oi…Oi+1), 
����!������&�� @��������� � )!��� ��i…�i+1—�i+1 � ��D�) ��)�$ )&�%������ ���)&�)���-
�� @���������� ��&D� @������?� ���������� (��>h�� %������� � �������$?� –0,941, 0,896  
� –0,965 ��������������. Q �� D� ����$ &��''�E���� ���D��������" &�����$E�� ��$ ���$�� 
������� ����!�� ���������# ��$%�", ���$�� ������$��" d(Oi…Oi+1) � ���$�� �������>��# )!-
��� �HiC1iHi+1Oi+1, �����������# ������� B3LYP/3-21G ��$ ���$�� �-!���!��- � �-�����&���&�-
������ (2, 3, 4, 5, 8, 10, 11, 12, 13 � 16), ����� 0,910. �����" ��%)�>���, ���$�) � ��%)�>������ 
�������� &�����$E�����" %���������� ����!�� ���������" ��$%� �� ������� ��������# %��$-
��� �� �����#, �(��%)?+�# �������� ���������� ��$%�, ��������>���)�� � ���, ��� ��������-
�����$ ���� �������� ����!�� ��"�������>�� $��$���$ ����!������&�� @��������� ���������" 
��$%�, @��&��>&) ��� ����"�� %������ �� ��%��# ���)&�)���# @��������� ���" �-��$%�.  

J�������> ���������# ��$%�" �&�%����� ���$��� �� ����&���%�E�? � ���@��������� ���&-
������" @�������� � �������� ����������&�� $���, � ���, � ���? ������>, ���$�� �� ���&E���-
�)? �@���(����> ���������$ � E����, ��%������� �� ��!�, &�&�!� ���� @�����+���$ ��� �����-
����� @�����@�����. J�����) ������� %������" &�����$E�����" %���������� ��D�) �?(��� 
&���������� I������ � @���������� ����� � ��@����, � ����" �������, � ����������&� ���-
������������ ���������� ����!�� ���������# ��$%�", � ��)!�", @��������$�� ��(�" �@���� 
�D�����)? � �({$����)? %�&����������>. J�����D����� ����� ����&�� ������������� 
HOMA � NICS [ 17 ] @��������$?� ��(�" ���) �-���&������" ����&���%�E��. Q ��(��� [ 15 ] 
(��� @�&�%���, ��� �)+����)�� ����"��$ &�����$E�$ ��D�) ����&���� ������������� � &��-
�������� I������ �+, #���&����%)?+��� ���&E����)? �@���(����> (��%��>��# &�������. J�-
����) ������� ���D��������# &�����$E�" ��D�) ���������� ����!�" ���������# ��$%�"  
� ���������� ��%�����# &������� I������ ��������>���)�� � ���, ��� ���������� ��$%� �&�-
%���?� �@�����$?+�� ���$��� &�& �� ���@��������� ���&������" @�������� � &���&������#, 
��& � �� �# ���&E����)? �@���(����>. ����������>��, �-��$%� �&�%���?� ���$��� �� ��@���-
����� ���&E�" � )������� &���&������� � �� ��#���%� ���# @�����+���".  

Q�h� (��� ��������, ��� ��)�������&)�$���� ���������� ��$%� � &���&������# ���$?� 
�� &�������� ���"���� !����&���>��# !�)@@, )�����)?+�# � �(��%������ ���# �-��$%�".  
J�����) �)+����)�� ��$%> ��D�) @�������>? ���������# ��$%�" � ���������, � ��&D� �)&-
���'��>���� ���"������ &�& ����# &���&�������, ��& � �# �����������. Q ��(��� [ 6 ] (��� 
@�&�%���, ��� � ���&E�$# � )������� ����������� &���&�[6]�����, @����&�?+�# � �@�������# 
��@��$���# ��� ���(�@��$���# �����������$#, � ��&D� � !�%���" '�%� � @���)������ ���(�# 
��������" %��$����" � ��(����>��" '�&���� ()�)� �@���(�������> ��@�������? ���&� ���&-
���'��� �� ���� � ��� D� ���&E�����" E���� ���!����. 
���� ��!�, ��� D� (��� ��������, ��� 
� ��h�)&�%����# )�����$# @�� �@���������" ���@����)�� ��D�� @��!��%������> @����D)-
������ �(��%������ � ��%�������>��� @����)+������ ���������� 2 &���&�[6]����� � @����-
�)?+)? ���&) ���&���'���� ������ &�������� @����!� (���, � )����� ��������� &��'������ 
��D���" &��)�� &���&�[6]�����, ��������!�) ���������!� '��!�����. J�� ���� ��%��D�� ��&-
D� �(��%������ ����������� 1 � 3. ����&�, ��D� � @���)������ ���������� ���>��# ��������" 
���&� ���&���'���� ������ &�������� �����!� (@$��!�) ���������!� '��!����� �������� ��-
��$���.  

��$ @��!��%�������$ ��#���%�� � ��@�������$ ���&E�" � )������� �-%���+����# &���&�-
������ � �����" ��(��� �� @������ �����% QW�� ���# ����������� �-!���!��%���+����# &�-
��&�[6]������ � �-�����&���&�[6]�����. �� ���. 2 @�&�%��� QW�� ����������� 1, 3 � 2 �-���-
&���&�[6]����� ��������������. ��!����� ����������" �(�(+����" �����@����E�� @������ 

���(�?�� [ 14 ], )��������� @���D����>��!� %��$�� �� ���&E������ E����� �)(������ �����  
& %��$�����) &������? ���&E��. Q ���� ��)��� ���������>��� �&������ @��E���� %����$� �� 
�)������!� %��$�� �� �����# (��@�����, �� �����# )!������ � &�������� � ����$�-����, ��� �� 
�����# &�������� ��%�����# ���������# '��!������ ����������� &���&�[6]�����). � ��)!�" 
�������, ��� ���>h� %��$� 	+ �� )!�������� ����� �)(������ (��@�����, � ��&��!���!�����#,  
� ���(������� @�������#) @�� ���&E�$# �)&���'��>��!� %���+���$, @����#��$+�!� � )�����$# 
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��#���%�� SN2, ��� (��>h� ���> ��(����>��!� �%������"����$. z�� @������� & ���), ��� �)&-
���'�� �%������"���)�� %� ���� �����, ���?+�!� ��&�����>��" &��''�E���� QW��, �.�.  
� ���� ��)��� ��)+�����$���$ ��(����>��" &������>. Q �����" ��(��� ������, @���������" 
�����!���� �����%) QW�� &���&�[6]����� [ 6 ], @�&�%�����, ��� � ���������� 2 �-'���-,  
�-(���-, �-���- � �-�����&���&�[6]������ 10, 12, 13 � 16 ���� &��''�E���� ��&������� ) ���-
��� &�������� �����!� (�, � )����� ��������� ��@�$D����# �� &�����, @$��!�) ���������!� 
'��!�����. Q ���������� 2 �-#���&���&�[6]����� 11, &�& � � ���������� 2 &���&�[6]����� 9, 
���� &��''�E���� ��&������� ) ������ &�������� @����!� (��������!�) ���������!� '��!���-
��. 	�!�� &�& � ����������# 1 � 3 ���������" 9, 10, 11, 12, 13 � 16 &��''�E���� QW�� ��&��-
����� ) ������ &�������� ����>�!� (h����!�) ���������!� '��!�����. ����������>��, � )���-
��$# ��(����>��!� &������$ � @���)������ ���(�# ��������" � �@�������# ��@��$���# ���-
��������$#, � ��&D� � !�%���" '�%�, ���&E�$ �)&���'��>��!� %���+���$ � )������� ���������" 
10, 12, 13 � 16 ���D�� ��)+�����$�>�$ @)��� ���&� ���&E�����!� E����� �)(������ ���>&� ���-
���� &�������� �����!� (@$��!�) ���������!� '��!�����, � ����" �������, � ������� &����-
���� ����>�!� (h����!�) ���������!� '��!�����, � ��)!�".  

Q �� D� ����$ � )�����$# ��(����>��!� &������$ � @���)������ ���(�# ��������" � �@��-
�����# ��@��$���# �����������$#, � ��&D� � !�%���" '�%� ���&E�$ �)&���'��>��!� %���+���$ 
� )������� ���������" 9 � 11 ���D�� ��)+�����$�>�$ @)��� ���&� ���&E�����!� E����� �)(����-
�� ���>&� ������� &�������� @����!� (��������!�) ���������!� '��!�����, � ����" �������,  
� ������� &�������� ����>�!� (h����!�) ���������!� '��!�����, � ��)!�". J�����, ���&E�$, 
��)+�$ @� @�����) ��#���%�), � )������� ������ &�������� @����!� (��������!�) ���������-
!� '��!����� (���������$ 9 � 11) ��� �����!� (@$��!�) (���������$ 10, 12, 13 � 16) ���������-
!� '��!�����, ���D�� ���&��>&� @�����������> ��� ���&E��", ��)+�" @� ������) ��#���%�). 
	�&�$ �%(������>����> @��E���� �()�������� ���, ��� ��!�� ���!� ��%�������$ ���(���� ���(�$ 
���������$ ��$%>, �(��%������$ ������ &�������� @����!� ���������!� '��!����� � ������ 
�������� !����&���>��" !�)@@� �����!� ���������!� '��!�����, � ��&D�, � ������������  
� ���������" &��'������, ������ &�������� ��������!� ���������!� '��!����� � ������ ��-
������ !����&���>��" !�)@@� @$��!� ���������!� '��!�����. Q ��%)�>���� ���!� ������-
�)?+�" @����D)�����" @���)&� ���&E�� ()��� ��������������> �#����>��" &��'�!)��E�� 
���������� 2 [ 18 ]. 	�� �� ����� �(��%)?+���$ @���)&�� ���&E�� ��&D� �&����� & &��'��-
��E������ @�����+���$�, &�& � ���� &���&�[6]�����. J�����) �����> ����� � ���, $��$���$ 
�� ���&E�$ �)&���'��>��!� %���+���$ � )������� ���������" 9, 10, 11, 12, 13 � 16 ��������-
��&�����" ��� ���, ��D�� ���>&� �� ��������� �����# � ���)&�)�� � &��'�!)��E�� &��&���-
��!� �)(������.  

J��)������ ��%)�>���� ��������>���)?� � ���, ��� @�����$���" ���� ����� ������� 
����!�� ���������# ��$%�" (@� I�����#>?%)) @�%���$�� ���������� &����&��� �E������> ����-
!�? �������)��>��# ���������# ��$%�" � E���� �$�� �-%���+����# &���&�[4]- � &���&�[6]���-
���. Q������� ����!�� ���������# ��$%�", �������������� ���� �������, ��!)� ���������-
���>�$ � &������� ���&��@����� ���&E�����" �@���(����� &���&�[4]�����, &���&�[6]����� � �# 
�-%���+����# @���%�����#. J�����) ��� �������� ��D�� @�����$�> ��$ ����������&�!� 
@����&�%���$ ���&E�����" �@���(����� �%)�����# � ��)!�# (��%&�# & ��� @� ���)&�)�� &�-
��&�������. Q E����, ��D�� ������> ����� � ���, ��� ���&E�$ �)&���'��>��!� %���+���$  
� )������� �-%���+����# &���&�[6]������ � @���)������ ���(�# ��������" � � �@�������# 
�����������$#, ��� � !�%���" '�%� � )�����$# ��(����>��!� &������$ ���D�� @����#����> ��-
��% ��������������� @���#����� �����$��$ [ 18 ]. J�� ���� � &������� @����D)�����!� @��-
�)&�� ���&E�� � �)(�������, � &������ ���)����)?� ������������&�� E�����, ���D�� �(��%�-
�����>�$ @����)+�������� �#����>��� @���%������ &���&�[6]�����. 
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