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�������� ������ ��������� ���������! "�#���, ������� " $������ � ���������" !�#� 
����#�� DFT. %������"&"��!��� ��#"��'��( " �)��!�( &�!"�"����" ���������! !�#�-
��#��)� ����"�� �� �"��� ������� !�#�. ����#����� #!� ��#��", ������� ��&!��(*� 
"����#�!��' )"#��+�/����' "�#��� " �������. %��!�#��� ���!���"� ������ " "�����"!-
�����0 ����� ��)��6��"(, ��!���*6"9 !�������� ����/��"(� �!(&" NH "�#���, �����-
�� " $������ ! ���������9 � !�#�0. %���&���, ��� ����!��0 ��"�"��0 #��"�"��!��"( 
)"#��+�/��0 �����!�(*6�0 ��# )"#��+"�'��0 (!�(���( ���� !&�"��#�0��!"( ������� 
!�#� � ������"�����0 �"�����0 "�#��� " �������, ��"!�#(6�)� ! �������� "��)� � &��-
�"���'���� ����/���"* ��.  
 
	 � � � � � � �  ! � � � �: "�#��, ������, $�����, ��������� � !�#�0, )"#��+�/����', 
)������"����"� ��������� !�#���#��)� ����"��, ������� !�������9 ����/��"0. 

�������� 

;"#��+"�'����' " )"#��+�/����' — ��&��'��� ��<�������(���)� !&�"��#�0��!"( !�6�-
��!� � ���������" !�#�, ��"!�#(6"0 � "9 ����!����"* "�" ������!����"* ! !�#� ����!����-
!����. ;"#��+�/��� !&�"��#�0��!"( ")��*� ����!��* ���' !� ���)"9 ���=����9 <"&��#�(-
���'����" — ��" �/�����"!�*� �!����"!������' /����!, +���"��!��"� �"=���, ���/���  
" ��!��9������-���"!��9 ���������!, ���&�!�*� �"�'��� !�"(�"� �� ���/"�'����' )��/��(�-
��9 /����! " ���/�����9 /"����! [ 1, 2 ].  

;"#��+"�'����' " )"#��+�/����' !�6���! >"���� "����'&����( ! �����>�������", ��9-
�"�� " ������9 "����#�!��"(9. ����"���, )"#��+"�'����' ����$���'�"" ��"���(���( #�( ��-
�/6��"( ���="��'��9 �!�0��! �����"�'��� �����"����, )"#��+�/����' ���"&!�#��9 9"��&�- 
�� — #�( ��&#��"( ��������"!��9 ���"����0 �������!����9 ���������! [ 3, 4 ]. 

��6���!�*� ���)��"������� $�����"������'��� " ������"����"� ����#� "����#�!��"( 
)"#��+�/����" " )"#��+"�'����" !�6���!�. � ��������", ���#��)�*��( ��&�"���� ����"��"��-
��"� ��#��" ������� )"#��+�/��0 " )"#��+"�'��0 )"#����="" [ 5 ], ����#� �������(���0 #"-
���"�" #�( "����#�!��"( ����������9 " $���)��"����"9 9�������"��"� )"#����="" !�6���!� 
[ 6 ], "����'&����( ����#"�� ������� $���)"" ���'!���="" ����9 )"#��+�/��9 ����"= " !��"�-
���"( �����="��� "9 !&�"��#�0��!"( [ 7 ] " �.#.  

����������, ��������'��� ����#� (!�(*��( �#�"�" "& ����9 >"���� "����'&����9 ���-
#"="����9 ����#�! "����#�!��"( ��<�������(���)� !&�"��#�0��!"(. 
�� "&!�����, �"�'��� 
��<�������(���� !&�"��#�0��!"� !�6���!� � !�#�0 ��"!�#"� � &���"���'���� ���6��"* ���-
��� !�������9 ����/��"0, �����!�*6"9 ! �/��&�!��"" !�#���#��9 �!(&�0 (��), " ��"���"* 
"�����"!����" ����!����!�*6"9 ����� ��)��6��"(. C���� "&-&� ���9�0 ����!��"����" )"#��-
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+�/��9 !�6���! ����#� ����/����'��0 �����������"" ���&�!�*��( ��#��������� "�+����-
�"!���". � #����� ������ =������/��&�� �/���"�'�( � �!����!�-9"�"����"� ��������, ����-
��� ��&!��(*� ������"����" ����������' �!�0��!� �������, $�����"������'��� "����#�!��"� 
������9 &����#����. �#"� "& ��"/���� $++���"!��9 �����/�! "����#�!��"( )"#��+�/����"  
� ����6'* ������"����"9 �������! — �=���� )������"����"9 ���������! !�#���#��)� ����"-
�� (��) [ 8 ]. 

O��' ��/��� — ����������' " �������"&"��!��' )"#��+�/����' "�#��� " ������� �� ����-
!� ��#��"��!��"( ���������! � ���������" !�#� �� ���������� �� " �������� !�������9 
����/��"0.  

��( $��)� ���/9�#"��: (1) �����"���' ���"�"&"��!����* ��������� ���������! �������-
�"!����9 ���#"���"0 � ���������" !�#�. ����#��"�' 9���������� ���/������" "&�����"( 
#�"�� " �)�� �� "�#��� " ������� ��" ����<��"" "9 �� �#��0 #� ������'�"9 ������� !�#�. 
������"�' �����)"���� ������� #�( �������� $������. (2) ���!�"�' ���(!���"� )"#��+�/��-
��" " )"#��+"�'����" �� "&�����"* ������ " "�����"!�����0 ����� ��)��6��"(, ��!���*6"9 
!�������� ����/��"(� �(NH) " �(OH) "�#���, ������� " $������ ! ���������9 � !�#�0. 


�������� "�#���, ������� " $������ /��" �����"���� � ����6'* ���)����� Gaussian-
09 ����#�� DFT [ 9 ].  

��"#
��
�$ � �% ���#&����� 

���<����' "����#�!��"( )"#��+�/����" "�#��� " ������� &���*�����( ! �#��!�������� 
��"�����!"" )"#��+�/��0 " )"#��+"�'��0 ����������9 �����!�(*6"9 — /��&��'��� " �"�-
���'��� ���'=� !����� �� �!(&(�" �� ���#���!�(*� )"#��+�/��* ��!��9����', )"#��+"�'��� 
=������ (!�(���( )��������� N.  

��( "����#�!��"( )"#��+"�'����" "�#��� " ������� =������/��&�� ����"&"��!��' �����-
������ " �����#"���"����"� 9�������"��"�" ���������! ��������"!����9 ���#"���"0 � �#-
��0 ��������0 !�#� (1:1), ��������� ������9 #�( "&��"��!����)� �����(�"( ����� /��� ���-
��"���� � "����'&�!��"�� ��&��9 ����#�! (DFT, MP2, HF) " ��/���! /�&"���9 +���="0 [ 10 ]. 
� ��/��� [ 11 ] ��������� �� (#�"�� " �)�� �!(&" NH…O) /��" !��"����� ����#�� DFT � "�-
���'&�!��"�� /�&"���)� ��/��� 6-311++G(d,p) " "9 &�����"( ��"!�#��� �� �"�. 1. ��)����� 
��&��'����� ������� �)�� �� ! �/�"9 ���������9 /�"&�� � �"��0����, � #�"�� �� ��<#� ���-
����� " ��������0 !�#� �����!�(�� 1,99 Å, ��� �� 0,01 Å ���'>�, ��� #�( "�#���. 

���"������� &�����"� ������� �/��&�!��"( �� #�( ��������� ������—!�#� (1:1) �����!-
�(�� �H298,15 = �17,78 ��< /���', ��� �������!"�� � !��"������0 $���)"�0 �/��&�!��"( ���-
������ �"�"#"�� � !�#�0 (�20,47 ��</���') " (!�(���( 9�������"��"��0 �)� )"#��+"�'��9 
�!�0��! [ 12 ]. %��(!���"� )"#��+�/����" ������� " "�#��� �����"� ! ���, ��� ! ���"�"� �� �"-
�"#"��, ������0, ��� "&!�����, 9���>� ����!��(���( ! !�#�, #�( "9 ����!����"( ���/9�#"�� 
"����'&�!��' ���="��'��� #�/�!�", ����"��� 0,08 % )�������"���"��"#�+��+��, (!�(*6"0�( 
�"�'��� ��=������� [ 13 ].  

����������, )"#��+�/��� �!�0��!� "�#��� " ������� �!(&��� �� �!�0��!��" " ���/����-
��(�" !�"(�"( )"#�����0 �/�����". %�$���� #���� #�( !�(����"( !�"(�"( !�#��)� ����<��"(  
 

 
 

"��. 1. 
�������� "�#��� " ������� � !�#�0 (1:1) 
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�� )"#��+�/��� �!�0��!� "�#��� " ������� ���" /��" ��������� ��������� "�#��� " �������  
� ������'�"�" ���������" !�#�. ���<����' ��#��"��!��"( ���"9 ���������! �!(&��� ���  
� ��������"�� ����������!����0 ����" <"#��0 !�#�, ��� " � �����"���'��� �������<��"�� 
������� !�#� " "����#����0 ��������.  

��������� <"#��0 !�#� /��� ���#����� ���)��"������9 "����#�!��"0, ", ��� ����!�#�"-
!� �������� ! ��/��� [ 14 ], �0 ���!(6��� ���(�" ������9 ��/�"��="0 (����"���, �/&�� [ 15 ]). 
����� ��������� �� #�( <"#��0 !�#� /��" �����"���� � ����6'* ����"", ����!����0 �� 
�������!��0 ��#��", ������( ��&!��"�� ���"����!���� ��"���' +���� $�����"������'��9 
����/����'��9 (�
 " 
�) �������! �� 0 #� 200 �C, �/Z(��"�' ��"�"�� "9 ��&�� ��&�"���)� ��-
!�#��"( " �����"���' !���# !�#���#��9 �!(&�0 ! ����!��� �����#"���"����"� +���="" [ 16—
18 ].  

������ � !"#� ����������0 ����" !�#� ��" !��#���"" ! ��� ��&�"���9 �������(���9 ��-
�#"���"0 (�"����� �)���'—9�&("��) ���<� ���#�������� �/��<#���( ! �"��������. 	��, ! ��/�-
�� [ 6 ] /��� ��������, ��� !��#���"� ! <"#��* !�#� �������, "��*6"9 )"#��+"�'��* " )"#-
��+�/��* ����������� �����!�(*6"�, ��<�� ��"!���" � �/��&�!��"* �����)����'��9 ����=  
! ��������� ��������! !�#�. ��)����� ��&��'����� #��)�0 ��/���, #�/�!���"� �"&�"9 ���=��-
���="0 $�"��!�)� ��"��� ! !�#��* �"����� !�"(�� �� ���=���� �����+����="" ��������� !�-
#�, ������� &���*��*��( ! �#��!�������� �/��&�!��"" " �����#� ���������9 " ���������9 
�������� [ 19 ].  

%�"�"��( !� !�"���"� ��&��'���� ������"����"9 " $�����"������'��9 "����#�!��"0 
[ 20 ], ��" ��������"" ���������! "�#��� " ������� � ���������" !�#� ��"��!��" #!� +����- 
�� — !�#���#��� �!(&�!��"� " !&�"��#�0��!"� ������� !�#� � ������"����"�" �"������" 
��������"!����9 ���#"���"0. J��" ��������� #!� ��#��", ��"�="�"��'�� ��&�"��*6"��( 
��<#� ��/�0 �������<��"�� "&������0 �������� " ������� !�#�, ��&!��(*6"� ��!��"�' �� 
!����� � ���, ����( "& #!�9 �����!�(*6"9 — )"#��+"�'��( "�" )"#��+�/��( — /�#�� #��"-
�"��!��'. 

� ���!�0 ��#��" ��"���#"���"� ������� !�#� � "�9�#���� ��������� 1:1 ���!�#"�" ��-
�"� �/��&��, ���/� ��<�� /��� ����#��"�' "&�����"� ���������! �� ���'�� ! ��&��'���� 
!�#���#��)� �!(&�!��"( (�"�. 2, ��#��' 1). �����( ��#��' ��&!��(�� �����' !&�"��#�0��!"�  
�-$��������! ����� �"�����#� !�#� " ��������"!����0 �������� — �������� ������� �����-
��<��� ! ������", �/��&�!����0 !����'* ���������" !�#�, �.�. ���"�� !�#���#��)� �!(&�!�-
�"( !� !����0 ��#��" ��"��!����( !&�"��#�0��!"� !�#� � ������"�����0 �"�����0 ������� 
(��. �"�. 2, ��#��' 2). �����)"���� ��#��" /��" ��������� #�( "�#���. %�"�="� ����������-
)� ��������"( �/�"9 ��#���0 &���*����( ! �����#�!����'��� ��"���#"���"" � "�9�#���� 
��������� 1:1 ������� !�#�, �!(&����9 � ��������0 L 1 " ��<#� ��/�0 �� � ����!"�� ���"-
�"&�="" ��<#�)� ���������. 

��&��'���� ������� ���������! �� #�( "�9�#��0 �������� !�#� ! ���������9 �� �������� 
" "�#���� �����)"���, ��$���� ! ��/�. 1 ��"!�#��� ���'�� #����� #�( ��#��" 1 "�#��� " ��#�-
�" 2 �������. ������ /�� !������� � "����'&�!��"�� ��/��� /�&"���9 +���="0 6-31G(d,p), 
�/�����"!�*6"9 �������' !��"����"0 #�( #�"� �!(&�0 " �)��! 0,01 Å " 0,1 )��#. ����!����!����. 
 

 
 

"��. 2. �!� ��#��" �����"���'��)� �������<��"( ������� � ��-
�������" !�#� L 1—8 (������="( ������� !�#� ����!����!���  
                      �����#�!����'����" "9 ��"���#"���"() 
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    	 � / � " = �  1  

&���������
 ������	����
�� %�	����	�� !$ (����� l, Å; ���� �, )��#.) � 
��%��
���  
��'�� �������, �
������ � ����
���� ���� %	� 	�(��� 
���������� ����
�� ���� 

��#��  ������ 
��#��' 1 ��#��' 2 

C"���  
�������  

!�#� l(H…O) l(N�…O) �(NH…O) l(H…O) l(N�…O) �(NH…O) 

1 1,97 2,99 179,8 1,95 2,94 179,2 
2 1,84 2,86 170,3 1,84 2,86 173,0 
3 1,80 2,81 167,8 1,79 2,79 162,5 
4 1,98 2,98 167,8 1,96 2,94 160,7 
5 1,92 2,93 169,9 2,35 3,28 154,0 
6 1,93 2,94 168,1 2,34 3,32 145,3 
7 1,94 2,94 166,6 2,33 3,32 145,3 
8 1,94 2,94 166,6 2,33 3,32 145,3 

 
� ��#��" 1 ��" �!��"���"" �"��� ������� !�#� ������� ��/�*#����( ����'>��"� ��#"-

��'��0 �����!�(*6�0 ��, &���� (��" ����<��"" �����'�( ���������" !�#�) ���"�9�#"� �!�-
�"���"� #�"�� (��"��� &���"���'���, �� 	0,2 Å) ", ������=, ��������� ���/"�"&�="( $�"9 !��"-
�"� ��" /���� �"&��� &�����"" (���"��( � >���" ������� !�#�). �����"�, ��� "&�����"( #�"-
�� l(NH…O) ���"�9�#"� &� ���� "&�����"( #�"�� l(H…O). �)��!�( �����!�(*6�( !�#�� ��/( 
�����)"���, ��������� �����(���� &�����"� #���")����(, ���"��( � ��#'��0 �������� !�#�. 
	���0 9������� "&�����"( ���������! �� ��<�� �/Z(��"�' ���, ��� ��"���#"���"� ����'�0 
�������� !�#� ��"!�#"� � !�������"* �������� L 1 � ����"���� ������*���"�� !�#���#-
��0 �!(&" �� ��� (��. �"�. 2). ^�� ��#�!��<#�*� ��&��'���� ������� "&�����"( ���������! �� 
"�#��� � ��������0 !�#� L 3: #�"�� ��#"��'��0 �����!�(*6�0 l(N�…O) ��!�� 3,19, 3,00, 
2,85 Å, � �)��!�0 �(NH…O) — 123,2, 130,6, 124,2� #�( ������9, �(�" " !��'�" ������� ����!��-
��!����. %���� ���/"�"&�="" ���������! �� (���"��( � ��#'��0 �������� !�#�) ����'>��"� 
#�"�� !�#���#��0 �!(&" l(N�…O) �� ���!���"* � "�9�#��� ���������� (1:1) ��&���"���'�� 
" �����!�(�� 0,04 Å, � �)�� 13,2�. 

	��"� �/��&��, ! ��#��" 1 ���(!���"� )"#��+�/��9 �!�0��! �/����!���� ���"�"�� ����-
���� !�#� L 3, ������"��*6�0 �� �/��&�!��"* �� � "�#����, ����/���"� ������0 !�&!��� 
)��!��� �/��&�� ����'>��"�� ��#"��'��0 �����!�(*6�0 ��. � �!�* �����#' �#��!�������� 
��"�����!"� #!�9 ������"��*6"9 ������� !�#�, �/��&�*6"9 !�#���#��* �!(&' � "�#���� 
(��������), �/����!���� ���"�"�� ����(<����0 ������"�����0 �"�����, �� ��&!��(*6�0 ���-
����'* !�����"�' �#�� �������� !�#� #��)�0.  

��#� �����"�', ��� ��" ��#��"��!��"" )"#����="" ����� "����'&�*� /��'>�� �"��� ��-
����� ! )"#������ ����: ���, ! ��/��� [ 21 ] "����'&�*� �����������, �����(6"0 "& 36 ������� 
!�#� �"�����"" D3, � ! [ 22 ] — ��#��'��0 /���, ����<����0 7075 ���������" !�#�. � �� <� 
!���(, ��� ����&��� ��" "����#�!��"" ��������������0 ���� )���"�—="��&"�, #��������� 
!��)� >���" ������� !�#� #�( ���/"�"&�="" $��0 ������-��"��!���0 ���� [ 23 ]. ����!��� ��-
�"�"� ��#��" 2 �� ��#���0, "����'&����9 ! ��/���9 [ 21, 22 ], �����"� ! ���, ��� ��� ��������� 
�� ����!� ��#��" ����", � �� ������", ! ������9 �������� "����#����)� !�6���!� �<� ����-
<��� �� !��9 ������ ���������" !�#� " ��#����� �� #��)"9 ������� !�6���!�.  

��( !����0 ��#��" "���� ����� �����)"���0 9������� !�"(�"( ��!�)� ������"�� ! �/��-
&�!��"" �� �� ��������� �� "�9�#��)� ���������, �� $�� !�"(�"� �<� /���� !���<��� �� 
���!���"* � ��#��'* 1 (�"�. 3). %�" ����<��"" "�9�#��)� ��������� ������� � !�#�0, ���"��( 
� >����0 ��������, ��������� ��, ��� <� ��� " ! ��#��" 1, �����"����" �� ���(*��(, �� "&-
�����"� #�"�� !�#���#��0 �!(&" l(NH…O) " �)�� �(NH…O) �� ���!���"* � "�9�#��� ���- 
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"��. 3. _�!"�"����' ��#"��'��)� (�) " �)��!�)� (� ) ��������� �� #�( �������� !�#� L 1 ! ���������9  
                                     "�#��� (��#��' 1) " ������� (��#��' 2) �� �"��� ������� !�#� 

 
������� 1:1 (!�(���( &���"���'��� " �����!�(�� 0,41 Å " 34� ����!����!����. � #����� ������ 
���<� #!� �������� !�#� (L 1 " L 3) ������"��*� &� ���!� �/��&�!��"( !�#���#��0 �!(&" �� 
�������� (��. �"�. 2). ���"������� &�����"( #�"� !�#���#��9 �!(&�0 l(N�…O), ��!��� 	3,3 Å 
#�( �������� !�#� L 1 " 	3,6 Å #�( �������� !�#� L 3 (�)�� �� ���"��*��( �� 	15�), �!"-
#����'��!�*� � ���, ��� ��6���!�*� #!� /�"&�"� �� ���������� �� !�#���#��� �!(&". ��"��-
!�( #����� ��/��� [ 14 ], ! ������9 ����"��"����"�" ��������" ���������! �� <"#��0 !�#� 
����&���, ��� ��9���"�' !������' ���<���� �������� ��" �#����"" �� ��)� /��'>� ��� �� 
3,5 Å ! !�#� �����"����" ������'��, ��<�� ���#����<"�', ��� �/��&�!�!>"��( #!� !�#���#��� 
�!(&" (!�(*��( ����' ���/��", ��� �/Z(��(�� )"#��+�/����' "�#��� " �������. 

	��"� �/��&��, ! ��#��" 2 ��� <�, ��� " ! ��#��" 1, ��"�����!�*� #!� ������"��*6"� 
�������� !�#�. �&�"��#�0��!"� ������� !�#� � ������"�����0 �"�����0 ������� ��"!�#"�  
� ����/���"* �� � ��������0 !�#� L 1, ��&#�!�( ��� ����� #�( �/�"9 ������"��*6"9 ����-
��� !�#� /���� ���!��=������ ����!"( �/��&�!��"( #!�9 ����' ���/�9 ��. 

��( /���� �����)� !�(����"( !�"(�"( ������"�����0 �"����� �� )"#��+�/����' )�����-
="��"����"9 �&����#��<�6"9 �"���� #���� /��" !�������� ������� ���������! �"�"#"��  
" �"�����, "��*6"9 ��&��* ����!��"����' ! !�#�, �� /�"&�"� &�����"( #"���'��9 �������!: 
#�( �"�"#"�� 
 = 2,18, #�( �"����� — 1,90 �.  

�� �"�. 4 ��"!�#��� �������(���� #"�)����� ���������! �"�"#"�� � �#��0, ����(, �(-
�'* " ���'* ���������" !�#�. 
�� " ! ������ "�#��� (�������) ������� ����"&"��!��"�' 
����������� 9�������"��"�" �� #�( ���������!, �/��&�!����9 ���'�� ! ��&��'���� !�#���#-
��)� �!(&�!��"(, ! ��������" � �#��0, ����( " �(�'* ���������" !�#�. ��)����� !���������-
�� �������, ���" #�( ��������� �"�"#"�� � �#��0 ��������0 !�#� (��. �"�. 4, �) #�"�� �!(&" 
l(N…�) ��!�� 1,94 Å, � �)�� �(N…�O) 179,2�, ��, ��#( �� "&�����"* $�"9 )������"����"9 ��-
�������! #�( ��������� �"�"#"�� � ����( " �(�'* ���������" !�#�, �� �����!"��( �"�'���, 
 

 
 

"��. 4. �������(���� #"�)����� ���������! �"�"#"�� � �#��0 (�), ����( (� ), �(�'* (�) " ���'* (�, �)  
                                                                            ���������" !�#� 

 



������ �	��
	����� 
����. 2013. 	. 54, L 6 991

��� ��� #�"�� �� ����'>����( �� 1,70 #� 1,61 Å, � �)��, ������"!, �!��"�"!����( �� 177,9 #� 
178,4� (��. �"�. 4, � " �), ��� ��)�������( � �/6�"&!������ +����� !�����0 ����!��"����" �"-
�"#"�� � !�#�0.  

��( ����� !&�"��#�0��!"( !�#� � ������"�����0 �"�����0 � ��������� �"�"#"�� � �(�'* 
���������" !�#� /��" #�/�!���� �6� #!� �������� !�#� (L 6 " L 7), �������<����� ��#  
" ��# ������"����"� ���'=�� �"�"#"�� (��. �"�. 4, �), ������� ����� ���"�"&�="" )������"" 
�����"�"�' �� ������"�����0 �"����� ! ������� ����� �&��� (��. �"�. 4, �). ^�� ��"!��� � ��-
�������� ����'>��"* ���������! ��: #�"�� �!(&" l(N…�) ����� ��!��0 1,84 Å, � �)�� 
�(N…�O) — 171,9�. �����)"���� ��&��'���� /��" �������� ��" ��!������ #�����"���'��� 
�������<��"" #!�9 ������� !�#� (L 8 " L 9) ��# " ��# �"�"#"��!�� ���'=��. ��#� ����-
�"�', ��� " ! $��� ������ ����'>��"� ���������! �� /��� ��/��'>"� " ! ����!��� /��� �!(-
&��� � ����'>��"�� �)�� �(N…��), �� �� /���� ��� �� 10�. 

	��"� �/��&��, 9��( !&�"��#�0��!"� � ������"�����0 �"�����0 " ��"!�#"� � ���������� 
����'>��"* �� �"�"#"�� � ��������0 !�#� L 1, 9������� ���6��"( ������� !�#�, ����-
<�*6"9 ������"������ ���'=� �"�"�"#"��, �����/��!��� �&�����"!��"*� �"�"#"�� ! !�#��0 
����!��, ����#��(( ��� ����� �)� !�����* ����!��"����'. 

��!��>���� "��( ����"�� ��/�*#����( #�( �"�����. 
�� " !� !��9 ���#�#�6"9 �����(9, 
������� /�� �����"��� �������� �"����� � �#��0 ��������0 !�#�. ��)����� ���������� ��-
&��'�����, #�"�� l(NH…O) " �)�� �(N�…�) �����!�(*� 1,98 Å " 179,9� ����!����!���� 
(�"�. 5, �). ����� � �������� !�#� L 1 /��� ��"���#"���� !����( �������� !�#� (��. �"�. 5, �), 
������( ! ��&��'���� ���"�"&�="" )������"" ����"��� &�����"�� ���!�* �������� " �/��&�!�-
�� � �"������ ��, #�( ������0 ��#"��'��( " �)��!�( �����!�(*6"� �� ��!�� 2,07 Å " 149,7� 
(��. �"�. 5, �). ���'��0>�� ��"���#"���"� ������� !�#� (��. �"�. 5, �, �, () " ��&��'���� ���"-
�"&�="" (��. �"�. 5, �, ', �) ����&�!�*�, ��� ��<#�( �����#�*6�( ��"���#"�����( �������� 
!�#� !�����(�� ���#�#�6�* ! �/����' ��# ������"����"� ���'=��, �/��&�( ��" $��� ��  
� �"������ �� ���#�*6"�" &�����"(�" l(NH…O) " �(N�…�): 1,81, 163,8 (#�( ����'�0 ����-
���� !�#�, ��. �"�. 5, �); 1,99, 162,3 (#�( ���!����0 �������� !�#�, ��. �"�. 5, '); 1,81, 174,0 
(#�( �(��0 �������� !�#� ��. �"�. 5, �). �#��!�������� ��"���#"���"� #!�9 ������� 
(��. �"�. 5, �, () �� ���(�� �/6�)� 9�������� ������6��"0.  

���#�!����'��, �"�'��� !&�"��#�0��!"� ������� !�#� � ������"�����0 �"�����0 �"����� 
��"!�#"� �� ���'�� � ����/���"* ��, �� " � !�&��<����" /�����)� ��&��!� �� ��<#� �"���-
��� " !�#�0. 

 

 
 

"��. 5. �������(���� #"�)����� ���������! �"����� � �#��0 (�), #!��( (� ), ����( (�, �), �(�'* ((�, '))  
                                                               " >���'* ((, �) ���������" !�#� 
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	��"� �/��&��, !&�"��#�0��!"� ������� !�#� � ������"����"� ���'=�� )�����="��"��-
��"9 �&����#��<�6"9 ���#"���"0 ��"!�#"� � ����/���"* (���/��� "�" �"�'����) ��, �� ��-
9��"&� $��)� ����/���"( ��&��0.  

1. ��( �"�"#"�� ���"�9�#"� ��&���"���'��� ����/���"� ��, ������� �� ���(�� �����/��-
��" �"�"#"�� � �/��&�!��"* �"�'��0 �� � ��������0 !�#�. J���� ��)�, 9������� ������6��"( 
������� !�#�, !&�"��#�0��!�*6"9 � ������"����"� ���'=�� �"�"#"��, �����/��!��� !�����0 
��#!"<����" �"�"#"�� ! !�#�, �/�����"!�( ��� ����!��"����' ", ��� �����, )"#��+"�'����'.  

2. ��( �"����� 9��������� �"�'��� !&�"��#�0��!"� ������� !�#� � ������"����"� ���'-
=��, ������� ��"!�#"� � ������0�"!���" " ��&��!� �� ��<#� !�#�0 " �"������. �/��&�!��"� 
�� !�&��<��, �� $��� ���=��� ����!���(���, ��$���� �"���� ���/� ����!��"�. 

3. ��( "�#��� " ������� ��" ����"&� )"#��+�/����" ���!���������� &�����"� "���� ��"-
�����!"� #!�9 ������"��*6"9 ��<#� ��/�0 ������� !�#�, �����/��9 � �/��&�!��"* ��, ��� 
(!�(���( ���#��!"�� ���"�"( �/Z����)� )"#��+�/��)� 9!����. �&�"��#�0��!"� � ������"��-
���0 �"�����0 ��&!��(�� ��&#��' ��!��=����� (�� ���!���"* � ��������0 L 1) ����!"( #�( 
!����0 ������"��*6�0 &� �/��&�!��"� �� ��������0, ! ��&��'���� ��)� �/� �� �����!(��( ��-
����'�� ���/��", ��� "�#�� " ������ �����!(��( �����"����" ������!��"���". 

����� ���" /��" !�������� �����)"���� ������� ���������! $������ � !�#�0, ������0, 
��� "&!�����, ����!��(���( ! !�#� ! �*/�9 ������="(9 ((!�(���( )"#��+"�'��0 ��������0), �� 
"���� ������"�����0 �"�����, �� "���� )"#��+�/��0 9!���. 
���� ��)�, ����!��� ���"�"� 
$������ �� "�#��� " �������, (!�(*6"9�( #������" �������, ��" ��#��"��!��"" ���������! 
$������ � !�#�0 ��<�� ��"��!��', ��� �� ��<�� /��' ��� #������, ��� " ��=������� �������!. 
%�"�"��( !� !�"���"� $�" #!� +����, ��������"� ���������! $������ � !�#�0 ���"�9�#"��  
! ���#�*6�0 �����#�!����'����":  

1) ������� /��" ��������� " ��#��'�� �����"���� ��������� $������, !������*6�)� ��-
=������� (�"�. 6, �) " #������ (��. �"�. 6, �) �������;  

2) #���� /�� �����"��� ��������, !��*��*6"0 #!� �������� !�#�, )#� $����� !�������� 
" ��� #����, " ��� ��=����� �������! (��. �"�. 6, �) (������ �����#"���"����"9 ���������! 
��������! $������ � #!��( ���������" !�#� ����� /�� !������� ����#�� DFT [ 24 ]);  

3) ��"��!�( ���/������" " !�&��<����" �����)� ��<�������(���)� !&�"��#�0��!"( ��<-
#� ���������" !�#� 1a " 1d, #���� /��" ��"���#"���� 5 " 7 ������� !�#� (��. �"�. 6, �). ���'-
��0>�� ��"���#"���"� ������� !�#� �����"����" �� ���(�� &�����"( ���������! ��.  

��&��'���� ������� ���������! �� ! &�!"�"����" �� �"��� ������� !�#� #�( ���������! 
� $������� ���#���!���� ! ��/�. 2. 

�&�����"� ���������! �� #�( ��������� $������—!�#� "���� ���#�*6"� 9���������� 
���/������": 1) ��" �!��"���"" �"��� ������� !�#� #�( ��#"��'��0 &�!"�"����" �� ��/�*-
#����( ����'>��"� #�"�� ��, � #�( �)��!�0 — ������� ����'>��"�, � &���� �!��"���"� �)�� 
(���"�"� ! ��������� � ���'* ���������" !�#� �� "�9�#��)� — 	0,10 Å " 	7� ����!����!����); 
2) &�����"( ���������! �� #�( �/�"9 ������� 1� " 1d ���� ���"��*��( ! ���������9 � �#"��-
��!�� ���"����!�� ������� !�#� (��. ��/�. 2).  

 

 
 

"��. 6. 
�������� $������ � ���������" !�#� 1:1 (�), 1:1 (�), 1: 2 (�), 1:7) (�). 
1a, 2a, 1d — �������� !�#�, #�( ������9 $����� (!�(���( ��=������� " #������ ������� ����!����!���� 
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� ���"�"� �� "�#��� " ������� ��" ����<��"" $������ ��-
�������" !�#� �������!��� !����( �������� !�#� �"�� 1d, 
�����(6�(�( ���<� �/��&�!��' �� � $������� ��� #������ ���-
����. � �� <� !���( ��(!�(���( �������� !�#� 2�, ������( ��-
��!�� � ��������0 1� �����!��� ! �/��&�!��"" ��, ! ������0 
$����� !�������� ��=������� ������� (��. �"�. 6, �), ��������-
="( ��<#� �������" ��<�� ��"!���" � ��"���"* �� ��<#� 
$������� " ��������0 !�#� 1d. 	���� �������<��"� ������� 
!�#� ��<�� �/Z(��"�' ���/������'* ��������� �������� $��-
���� " )"#��+"�'��)� =�����.  


���������0 �����0 " $������, " ������� !�#� (!�(���( 
���"�"� � �"9 )"#��+"�'��9 =�����!, �����/��9 �#��!������� 
/��' " #������, " ��=������� �������!. � $������ )"#��+"�'-
��0 =���� ����������!���� �������<�� ���, ��� ��" �/��&�!�-
�"" �� �������� !�#�, #�( ������9 $����� ")���� ���' #����� 
" ��=������ �������!, �� ������"��*� ��<#� ��/�0. %�����'�� 
�/��&�!��"� �� ! !�#��� ����!��� (!�(���( ����!��� ��9��"&-
���, ������0 ������#��(�� �������� ��)��"�����)� !�6���!�  
! !�#��� ����!���, �/��&�!��"� #!�9 �� ������"��*6"9 �� ��&-
#��� /��)���"(���� ����!"( #�( ������6��"( $������ ! !�#��� ����!���, ����#��(( ��� ��-
��� �)� !�����* ����!��"����'. 

%��#���!�(�� "������ �������"&"��!��' ���������� ��&��'���� � ����" &���"( ���6��"( 
������ " "&�����"( "�����"!�����0 ����� ��)��6��"(, 9�������"&�*6"9 !�������� ����/��"( 
�!(&�0 �� " NH, ��"��� �� ���'�� ��"�"��*6"9 �������#��!����� �����"� ! �/��&�!��"" ��, 
�� " !�������9 ����/��"0 �(��) !��9 ������� !�#�, �����!�*6"9 ! �/��&�!��"" ���������! 
��������"!����9 ���#"���"0. 

	��"� #����� #�( $������ " �)� ���������! � !�#�0 ! ���(#�� !�&������"( ������ ��"!�-
#��� ! ��/�. 3. _�����"� ������� !�������)� ����/��"( $������ ��" ����<��"" �)� ���'* ��-
�������" !�#� ���"<����( �� 	460 ��–1 (�� 3822 #� 3363 ��–1), � "�����"!����' ������ ��)��- 
 

	 � / � " = �  3  

!���������� (������� ������ (�, ��–1) � �������������� (I�
, ��/���', ! ���/��9) %����  
%����)���� 
�������� �(��) *������ � ���� � 
��%��
��� *������ � �����  

^����� / ���- 
������* ^����� 1:1� 1:1d 1:2 1:5 1:7 

��#� **  3702(329)  3442(51) 3343(441) 3284(490) 
     3437(1003) 3363(1134) 
^����� ** 3822(12) 3870(26) 3756(382) 3537(826) 3452(443) 3414(868) 
��#� **  3922(53) 3837(5) 3551(607) 3561(218) 3716(375) 3462(201) 3693(326)

   3955(50) 3862(21) 3641(187) 3782(144) 3482(589) 3854(72) 
    3865(38) 3665(280) 3872(39) 3524(385) 3855(46) 
     3693(336) 3874(54) 3557(204) 3868(37) 
       3594(1307) 3869(45) 
       3659(189) 3879(60) 

 
 

 

  * ��( ���������! $������ � �#��0 ��������0 !�#� ��"!�#��� &�����"( ������ " "�����"!�����0, ! ��-
����9 $����� !�������� ��=������� (1:1�) " #������ (1:1d) �������.  
** C������ �������<��� ! ���(#�� "9 !�&������"(. 
 
 

	 � / � " = �  2  

&���������
 ������	����
��  
%�	����	�� !� (����� l, Å;  

���� �, )��#.) %	� �
	�'����  
*������ ����
����� ����  

C"��� 
�������  

!�#� 
l(H…O) �(�H…O) 

1d 1,95 175,8 
1� 1,90 173,6 

1d 1,83 153,8 2 
1� 1,86 151,6 
1d 1,82 148,3 5 
1� 1,87 147,4 
1d 1,81 168,7 7 
1� 1,87 169,4 
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	 � / � " = �  4  

!���������� (������� ������ (�, ��–1) � �������������� (I�
, ��/���', � �
��
��) %����  
%����)���� 
�������� �(N�) �
����� � ������ (������ 1, 2) � 
�������� �(��) ����  

� 
��%��
��� �
����� � ������ � �����  

��#��,  
������ /���- 

������  

��#��,  
������ 1:1 1:3 1:5 1:8 

��#��, ��#��' 1 
��#�*    3299(560) 3241(998) 
    3418(963) 3447(489) 
��#��* 3674(72) 3515(489) 3276(853) 3440(553) 3467(691) 
��#�*  3731(12) 3593(272) 3481(455) 3808(73) 3584(189) 3796(82) 
  3848(49) 3719(47) 3652(156) 3809(42) 3637(189) 3797(51) 
   3731(8) 3703(116) 3817(50) 3661(347) 3814(45) 
   3773(65) 3802(53) 3819(64) 3666(345) 3813(59) 
   3812(31)   3694(189) 3820(96) 
   3846(56)   3770(90) 3827(19) 
      3786(52) 3983(85) 

������, ��#��' 2 
��#�*    3198(626) 3445(531) 
    3439(662) 3553(451) 
     3581(624) 
������* 3670(64) 3513(547) 3250(871) 3501(773) 3609(410) 
��#�*  3755(12) 3253(101) 3618(230) 3867(60) 3626(134) 3834(93) 
  3865(49) 3617(112) 3673(191) 3871(63) 3711(97) 3843(9) 
   3770(50) 3687(520) 3882(70) 3714(121) 3853(62) 
   3771(108) 3715(182) 3883(54) 3770(51) 3892(68) 
   3883(84)   3796(7) 3921(34) 
   3884(98)   3805(113) 4004(35) 
      3812(47)  

 
 

 

* C������ �������<��� ! ���(#�� "9 !�&������"(. 
 
6��"( !�&������� ! 	100 ��&, ��� 9�������"&��� �/��&�!��"� �"�'��0 ��. �����"�, ���, ��-
)����� "����#�!��"* �
 �������! $������, �/��&�!����)� �����#����="�0 "& ��"�����"=� 
�&���, ����"��� >"����0 ������ ��)��6��"(, ����!����!�*6�0 ��&�"���� ���������� �/��-
&�!��"(� $������ ! ����"=� �&���, "���� &�����"� 3280 ��–1 " ����>"�"�� 340 ��–1 [ 25 ]. %�-
�������0 ��&��'��� ��#�!��<#����( !�!�#�� ��/��� [ 14 ] �/ �������!"" ������"��*6�0 ��-
������ !�#� ! )"#������ ����<��"" ��"���.  

� $��0 <� ��/�"=� ��"!�#��� #����� #�( !�������9 ����/��"0 �(��) ������� !�#�, ��-
����� ����!�� ��<�� ��&#��"�' �� ����/��"(, �����!�*6"� (�!(&�����) " �� �����!�*6"� 
(�!�/�#���) ! �/��&�!��"" ��. �9 "����#�!��"� ���!�#"���' ����� (��., ����"���, ��/��� 
[ 26 ]). ������ ����&��, ��� "�����"!����" ����� ��)��6��"(, ��!���*6"� �!(&����� ����/�-
�"(� �(��) !�#�, ��)�� /��' !�>� "�����"!����" ����� ��)��6��"(, ��!���*6"9 !�������-
�� ����/��"* �(��) $������ ! ���������9 1:5 " 1:7 (�����)"���0 ��&��'��� ��/�*#����( " #�( 
���������! "�#��� " ������� � !�#�0, ��/�. 4). ^�� !�&!��� ���, ��� ��<#�� ����/��"� )"#���-
��0 �/�����" (!�(���( ���<��� " ���#���!�(�� ��!��������' �#��!�������9 ����/��"0 ��-
����'�"9 ������� !�#�. %�����'�� "�����"!����" ����� ��)��6��"(, ��!���*6"� �!(&����� 
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����/��"(� ��, !�>� "�����"!�����0, ��!���*6"9 �!�/�#��� ����/��"(� ��, �� �)"/�*6�( 
������ ��)��6��"( ! �"&����������0 �/����" ������� (!�(���( /���� ������0�, ��� ��)������-
�( � ��&��'�����" ������� �
 �������! !�#��9 ��������! " $�����"������'���" #�����" 
[ 27 ]. � �/����" !�������9 ����/��"0 �/��&����( ��/��'>�0 ����!���, ��� ! ������� ��������� 
1:7, ��� ���<� ����!����!��� !"#� $�����"������'��0 ��"!�0 ������� ��)��6��"( $������. 

��&��'���� ������� !�������9 ����/��"0 �(N�) "�#���, ������� " ����/��"0 �(��) ����-
��� !�#� ��"!�#��� ! ��/�. 4. � #�( "�#��� (��#��' 1), " #�( ������� (��#��' 2) ��"���#"��-
�"� ����'�0 �������� !�#� ��"!�#"� � &���"���'���� ���"<��"* ������� !�������)� ����-
/��"( (�� 	400 ��–1) " �!��"���"* "�����"!����" ����!����!�*6�0 ������ ��)��6��"( (! 	12 
��&). ^�� ��&��'��� �#��!�������)� !�"(�"( #!�9 �� (�#�� "& ������9 ����' ���/�() ��<#� 
"�#���� " ������"��*6"�" ���������" !�#� L 1 " 3 (��. �"�. 1).  

����� (! ���������9 1:5 " 1:8) &�����"� ������� !�������)� ����/��"( �(N�) " "�����"!-
����" ����!����!�*6"9 ����� ��)��6��"( #�( ��#���0 1 " 2 ��6���!���� ���"��*��(. � ��-
#��" 1 ���"�9�#"� ���"<��"� ������� �� 	200 ��–1 " �!��"���"� "�����"!����" ������ ��-
)��6��"( ! 	10 ��&, � ! ��#��" 2 �����)"���� "&�����"( &���"���'�� ���'>� " �����!�(*� 
	60 ��–1 " 	7 ��& ����!����!����.  

���� ! ���, ��� 9��( ! �/�"9 ��#��(9 ���"�9�#(� �/��&�!��"( #!�9 �� ��<#� "�#���� 
(��������) � ���������" L 1 " 3, �� ! ���!�0 ��#��" #�( $�"9 ������"��*6"9 ������� !�#� 
��/�*#����( &���"���'��� ���"�"� ! ���������9 �� (��. !�>�) " ��$���� �� ! ����!��� �/-
��&�!�!����( � ��������0 L 1. �� !����0 ��#��" !&�"��#�0��!"� � ������"�����0 �"�����0 
"�#��� (�������) ��"!�#"� � ����, ��� �/� �������� !�#� "��*� ����' /�"&�"� ��������� 
��, ! ��&��'���� ��)� �� �����"����" �� �/��&����( �" � �#��0 ��������0 !�#�.  

	��"� �/��&��, ������"����"0 ������, ����"& " ���!���"� ������ " "�����"!�����0 ����� 
��)��6��"( !�������9 ����/��"0 �!(&�0 N�, ��"�"��*6"9 �������#��!����� �����"� ! �/��-
&�!��"" !�#���#��9 �!(&�0 ��<#� "�#����, �������� " ���������" !�#�, ����&��, ��� ���(!-
���"� )"#��+�/����", ��&��'����� ������)� (!�(���( �/��&�!��"� ���/�9 !�#���#��9 �!(&�0, 
��#�!��<#����( ��&���"���'��� ���6��"�� ������ !�������9 ����/��"0 �(N�) �� ���!���"* 
� "&��"��!����� �����(�"�� ! ������ ��"�����"( ��#��" 2.  

�$���$ 

�����"���� ��������� "�#���, ������� " $������ � ���������" !�#� (�� �#��0 #� !��'-
�"), ��&!��(*6"� �� ���������� �� " !�������� ����/��"(� ������"����" "&��"�' )"#��-
+�/����' " )"#��+"�'����' "����#�!����9 ���#"���"0. � $��0 =��'* #�( "�#��� " ������� 
/��" ����������� #!� ��#��" ����<��"( ���������! "�#��� " ������� � ���������" !�#� — 
���'�� � ������ !�#���#��)� �!(&�!��"( ", #�����"���'��, � ������ !&�"��#�0��!"( ������� 
!�#� � ������"�����0 �"�����0 ��������"!����9 ���#"���"0. 

�/� ��#��" ����&�!�*� ��6���!�!��"� #!�9 ������� !�#�, ������"��*6"9 &� ���!� �/-
��&�!��' �� � "�#���� " ��������, �� ����!��0 ��"�"��0 #��"�"��!��"( )"#��+�/��0 ��-
���!�(*6�0 ��# )"#��+"�'��0 (!�(���( ���� !&�"��#�0��!"( ������� !�#� � ������"�����0 
�"�����0 "�#��� " �������, ��"!�#(6�)� ! �������� "��)� � &���"���'���� ����/���"* ��.  


�� ����&�� ������ �����)"���9 ��#���0 #�( �"�"#"�� " �"�����, !&�"��#�0��!"� !�#�  
� ������"�����0 �"�����0 ��<�� ��"!���" �� ���'�� � ����/���"* ��, �� " � !�����0 ��#-
!"<����" ������� !�#�, ������( ! ������ �"�"#"�� �/�����"!��� !�����*, � ! ������ �"�����, 
������"!, ���/�* ����!��"����'. 

��"(�"� ������"�����0 �"����� �� )"#��+�/����' "�#��� " ������� ��#�!��<#����( ��-
&��'�����" �������! ������ " "�����"!�����0 ����� ��)��6��"(, ����!����!�*6"9 !�������� 
����/��"(� �!(&�0 NH: ! ��#��" 1 ���"�9�#"� ���"<��"� ������� !�������)� ����/��"( 
�(N�) "�#��� �� 	200 ��–1 " �!��"���"� "�����"!����" ������ ��)��6��"( ! 	10 ��&, � ! ��-
#��" 2 �����)"���� "&�����"( #�( ������� &���"���'�� ���'>� " �����!�(*� 	60 ��–1 " 	7 ��& 
����!����!����. 
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;"#��+"�'����' $������ ����#��(���( ���/������'* �)� )"#��+"�'��)� =�����, �����/-
��)� �#��!������� /��' " #������, " ��=������� �������!. %� $��0 ��"�"�� �������� !�#� 
�������)�*��( !����) $������ ���"� �/��&��, ��� ��" �� �����!�(*� ��������="* #��) #��)�, 
��� ��"!�#"� � �/��&�!��"* �"�'��9 �� (���"�9�#"� ���"<��"� ������� !�������)� ����/�-
�"( �(��) $������ �� 	460 ��–1 " �!��"���"� "�����"!����" ������ ��)��6��"( ! 	100 ��&)  
" ��&#��� /��)���"(���� ����!"( #�( ����!��"����" $������ ! !�#�. 

;"#��+"�'����' $������ ����#��(���( ���/������'* �)� )"#��+"�'��)� =�����, �����/-
��)� �#��!������� /��' " #������, " ��=������� �������!, � ���<� ���"�"�� )"#��+�/��)� 
9!����. %�" $��� ��������="( ��<#� ���������" !�#�, #�( ������9 $����� (!�(���( ��=����-
��� �������!, ��<�� �">' ��"�"�' �� (��$�����…�!�#�), ��� ��&#��� /��)���"(���� ����!"( 
#�( ����!��"����" $������ ! !�#�. 
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