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�������� B3LYP/6-311+G(d,p) � MP2/6-31G(d,p) ������� ����������� !������� ����-
���" 1,2,4-��������. #������" ������!�$���"� %��������!���� ����&�����' !7�!�9��-
!�� $ $��� ���;��$ �����$, ���<<�&�����$ =����. �7�������" �������������!��� %�-
�������!���� ��; ����&�� 7��������$���; � 7��!��������; >�����-������ � �������� 
1,2,4-��������.  
 
� ) % * � ! + �  / ) ( ! #: 1,2,4-�������, ����� <���&������ 7�����!��, ����������� 
!�������, ���<<�&����" =����, �������������!��� 7�������". 

 
1,2,4-	������ — 7���!��$����? ���!!� @�!�������"% >�����&������!��% !��������', !�-

���A�C�% $ !$��� !�!��$� ��� ����� �����. ���>���!����"� 7����$���"� 1,2,4-�������� %�-
���������D�!; @������ !7������ <��������>���!��% !$�'!�$, $��D��DC�% $ !�9; ����E�F 
����$��!�?, ���&���������!��D ��� ����9������!��D ����$��!�? [ 1—5 ]. 

�!��$�"� 7���!��$����; � ����&�����' !7�!�9��!�� 1,2,4-�������� !����"$���!? �� �!-
��$� ������� 9��?@�>� ��!!�$� ��!7���������?�"% ����"%, ������ $ ��!��;C�� $���; $ !�-
$�������' ���������� ��!��!�$�D� �9�9C���"� �$����$�-%�����!��� ����"� � ����&�����' 
!7�!�9��!�� �������" 1,2,4-�������� $ ����&�;% ! �������<��?�"�� � ������<��?�"�� ���-
>������, �� �!��D������ �����% !��9C���' � ��!���� ���;��$ [ 6, 7 ], �������� �����������-
��!��' !��9��?��!�� �������$ 1,2,4-��������; ! 7��$�������� �����>� ���$�; ������ [ 8 ], ���, 
9���!��$��, �� ���� 7����&����' ������" ����&�����' !7�!�9��!�� 7���!��$�����' !������-
�". I��?D �����' ��9��" ;$���!? �$����$�-%�����!��� �!!����$���� �������" 1,2,4-�������� 
�������"�� 7� ��7� ����7�����!���� �������� (DFT, MP2) ! 7��$�������� ����"% ��!���7-
����$ (���;�", ���<<�&����" =����) ����&�����' ����$��!��, � ���A� �&���� �����������-
��!��' !��9��?��!�� �������$ � ������$ 1,2,4-��������. 


�"('0&# 3#/*�"#. N�������; �������" 1,2,4-�������� 1 7����!�?D �7��������$���  
$ �����% �������"% 7� ���$�D �����': B3LYP/6-311+G(d,p) � MP2/6-31G(d,p). E"9�� ������ 
���% ������$ � $�������-��!C�7����"% 9���!�"% ��9���$ �9�!��$��� %���@�' !%�����!�?D 
��A�� �����?������ ����>���!��������"% �!!����$���' 3-�����-1,2,4-�������� [ 9 ] � $"7��-
�����>� ���� �$����$�-%�����!��>� ��!���� �����>� !��������; (!�. ��!����).  

F�!���" ������?�"% ����9���' ��!!�����" $ >��������!��� 7��9��A���� ���� A� ����-
����. E� $!�% !����;% ��!��A���� �������� �� 7�$��%��!�� 7����&���?��' ����>�� ������� 
����������$��� ! 7���C?D !�9!�$���"% �������' N�!!����, �����"� 9"�� 7���A����?�". 

=���&�� =���� [ 10—12 ] ��!!���"$���!? 7� <�������: 
 ( )

0 0( 1) ( ),f N N� � � � ��  (1) 

 ( )
0 0( ) ( 1).f N N� � � �� �  (2) 
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��7�!��$����� !��������"% 7��������$ 3-�����-1,2,4-�������� A���, BB3LYP/6-311+G(d,p), CMP2/6- 
                                                                                   31G(d,p) 

 
���9��?��!�? �������$ � ������$ 1,2,4-�������� �&���$��� �!%��; �� �������������!��% 

����"%, ��!!������"% ��; ����&�', ���9��A���"% �� !%���. 
 

 
 

�%���. #��������$���� � 7��!��������� >�����-������ � �������� 1,2,4-�������� 
 

E!� ��!���" $"7�����" ! �!7��?��$����� 7��>����" GAMESS [ 13 ]. 
��5�)6"#"+ 0 07 (8/�9'��0�. E ��9�. 1 7��$����" >���������!��� %��������!���� ����-

���" 1,2,4-��������. #�� !�7�!��$����� >���������!��% 7��������$ �������" 1,2,4-��������  
! �����>��� !���������>� �;�� (7������, 7��������) ������@�; !%�����!�? �����?����$ ��-
9�D����!; ��; ������ B3LYP/6-311+G(d,p). 	��, !��$����� ����" !$;�� N(1)—N(2), ��!!��-
�����' ������� <���&������ 7�����!��, ! �����>����' �����' !$;�� $ 7���������, �7����- 
 

	 � 9 � � & �  1  

&��'���� "��� �#�(�� � #����	�$% !���# # �����!�� 1,2,4-	���(��� 

����� !$;��, Å E������"' �>��, >���. 
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B3LYP/6-311+G(d,p) 1,333 1,332 1,339 1,326 1,397 1,330 118,10 127,02 114,14 120,55 121,63 118,26
MP2/6-31G(d,p) 1,348 1,342 1,347 1,337 1,397 1,342 118,02 127,43 114,03 120,70 122,26 117,56
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	 � 9 � � & �  2  

&��'���� (���"�# (q) �	���# 
� ��������! � ��)**�+���	�# -!�!� (f ) # �����!�� 1,2,4-	���(��� 

����� ����� 
B3LYP/6-311+G(d,p) MP2/6-31G(d,p) B3LYP/6-311+G(d,p) MP2/6-31G(d,p) ���� 

q f (+) f (–) q f (+) f (–) 
����

q f (+) f (–) q f (+) f (–) 

N(1) –0,079   0,229 0,238 –0,234   0,219 0,255 N(4) –0,198 0,203 0,196 –0,497   0,220 0,101
N(2) –0,124   0,157 0,224 –0,295   0,207 0,191 C(5)   0,053 0,146 0,101  0,125   0,200 0,066
C(3)   0,007 –0,019 0,082   0,307 –0,037 0,073 C(6) –0,119 0,001 0,090   0,034 –0,013 0,120

 
�����' ������� ���, ���� �����&� 0,003 Å. #�� �����>����� ��!!�������� !$;��' N(2)—C(3), 
C(3)—N(4), N(4)—C(5) � C(6)—N(1) 7� ����@���D � !$;�� N(1)—C(2) $ �������� 7������� 
(�����?���" ���) ��9�D����!; ���A� %���@�; !%�����!�? (�����&� $ �����% !�!��$�;�� 0,006, 
0,001, 0,012 � 0,008 Å !���$��!�$����). 

	�9�. 2 !����A�� ��!!������"� �������; ���;��$ �����$ 7� ��������� � ���<<�&�����$ 
=���� $ �����% $"@��������"% ������$. �!7��?��$���� ���;��, ��� $����A��>� ��!���7���� 
!������$��!�� ����� �������<��?�"% � ������<��?�"% ��!��&, 7��$��;�� !�����? !����DC�� 
$"$��". 

_������<��?��' ����� $ 7��$�D ������? 7��$��>�D�!; ����" �����. E!� ��!!�������"� 
�����" 7�������, ��� ����&�����; !7�!�9��!�? �����$ ����� ����?@���!; $ �;�� N(4) > N(2) > 
> N(1). ������ ��!��� �������������!��% 7��������$ (��9�. 3) ���� ���' �;� ����$��!��.  

	��, 7�� ��!!�������� �������' ��������; �����?7�� � ����>�� N�99!� ����&�� 7������-
��$���; �������" 1,2,4-�������� $ �����% ������ B3LYP/6-311+G(d,p) ������ 3 ;$�;��!; !�-
�"� !��9��?�"�, �����?7�; �>� �9����$���; 9��?@� �� 2,89 ����/���?, ��� ������� 2 � �� 
15,33 ����/���? ��; ������� 4. ������ ��������; ����>�� N�99!� ���A� 7��$��;�� ����D���?, 
��� �9����$���� ������� 4 ;$�;��!; ����$���;��"�. 	���� �9�����, ����"$�; ����"� �����-
��������!��' !��9��?��!�� �������$ 1,2,4-��������;, ��A�� 7�����A��? !����DC�' �;� ��-
��&�����' !7�!�9��!�� �����$ ����� 7� ����@���D � �������<��?�"� ���>�����: N(2) � 
� N(1) > N(4). #���9��; ��$�!���!�? ��9�D����!; � 7�� ��!!�������� ���<<�&�����$ =���� 
f (–) (!�. ��9�. 2). d������; f (–) ��; �����$ N(1) � N(2) 9����� $ �����% $!�% ��!!�������"% ��-
����$, ��� %���@� ����������� ! 9������� �������;�� �����?7�� � ����>�� N�99!� �9����$�-
��; �������$ 2, 3. ��!!������"� 7�������" ����&�����' !7�!�9��!�� %���@� !�>��!�D�!;  
! ��!7���������?�"�� ��9�����; ���, $ ��9���% [ 6, 7 ] 7� �������D ��������$���; 1,2,4-
��������$ 7�������, ��� ������� �������"% ���������������"% (MeO—, MeS—, NH2—, 
Me2N— � ��.) ����!������' $ 7���A���� 3 ��������$�' !�!���" ���� !�����@���� 7�������$  
 

N(1)/N(2) ��������$���; 100/0, $$������ 
A� $ 7���A���� 6 �9k����>� <����?��>� 
�������� �����;�� ��>��!������$��!�? 
����� ��������DC�>� ���>���� �� 7����-
$�7���A��D, !�����@���� 7�������$ 
N(1)/N(2) ��������$���; !�!��$�;�� 0/100, 
� 7�������$ N(3) ��������$���; �� �9��-
��A��� $�$!�. 
�� !������ �� ����"% 
��9�. 2, �� �����% �>������ !�!��������� 
7���A����?�"' ���;�, ��� ����"$��� �� 
$"!���D !��7��? �����������<�&����!�� 
>�����&����, ���, $ !$�D ������?, �� 7�-
�$��;�� �������$��? ��%����� �������-
<��?��' ����� 7� ������ �>������,  
� ���?�� $$������ ����!������' �������-
���������>� %��������, ��� 7�������  

	 � 9 � � & �  3

�(������� )�	��
�� �H, )������ /�77�� �G "��  
����+�� 
��	�����#���� � 
�����"������ ��"��"- 

������ � �����!�� 1,2,4-	���(��� 

����� 
B3LYP/6-311+G(d,p) MP2/6-31G(d,p) ����&�; 

pH,  
����/���? 

pG,  
����/���? 

pH,  
����/���? 

pG,  
����/���? 

1�2 –76,67 –75,74 –40,75 –39,84 
1�3 –79,56 –78,69 –41,26 –40,37 
1�4 –64,23 –71,36 –34,77 –33,91 
1�5 –93,63 –85,82 –70,61 –62,81 
1�6 –101,54 –93,66 –80,16 –72,24 
1�7 –88,74 –80,94 –66,17 –58,35 
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$ ��9��� [ 14 ], ������ $����A�"� ������ 7��$��C����. � ���>�' !�����", �����������<�&��-
��!�? ����� �>������ $ 1,2,4-�������� ������ �% &������ ������<��?��' �����. 

���������; ��!7��������� ���;��$ � �������' ���<<�&�����$ =���� f (+), ��A�� 7�����-
A��? !����DC�D 7�!����$����?��!�? !������$��!�� ����� ������<��?�"�� ���>������ ���-
��$ �>������: �(5) > �(3) > �(6). ��; 7���$��A����; ���������!�� �!7��?��$���; �������' 
��!7��������; ���;��$ 9"�� 7��$����" ��!���" �������������!��' !��9��?��!�� ������$ 
1,2,4-��������; 5—7 (!�. !%��� � ��9�. 3). 
�� !������ �� ����"% ��9�. 3, $!� ��!����"� ������ 
7�������, ��� ���9��?@�' !��9��?��!�?D �9������ ����� 6. _����?7�; �>� �9����$���; (����� 
B3LYP/6-311+G(d,p)) �� 7,84 ����/���? 9��?@�, ��� ��; ������ 5, � �� 15,72 ����/���? 9��?@� 
��; ������ 7, ��� 7��$��;�� ��!7���A��? ����" �>������ $ �;� !������$��!�� 7� ����@���D  
� ������<��?�"� ���>����� $ !����DC�� 7��;���: �(5) > �(3) > �(6). ��'!�$����?��, ��� ��-
������ $ ��9���% [ 15—17 ] 7��!��������� ������<��?�"% ���>����$ ��������>� ��7� (C-, S-, 
O-, N-������<���$) 7���$��A���� 7�����A���"' �;� ����&�����' !7�!�9��!�� �����$ �>��-
���� $ !�9!�����.  

	���� �9�����, �� 7���!��$����"% �����?����$ ��A�� !�����? !����DC�� $"$��": 
	 ��!!�������"� �����" B3LYP/6-311+G(d,p) � MP2/6-31G(d,p) 7��$��;D� �7�!��? ����-

������� !������� � >���������!��� %��������!���� �������" 1,2,4-�������� � �>� ��-
��C���"% � ��>�� 9"�? ���������$��" ��; ���?��'@�>� �������; ��!!�����$����' 
!�!���". 

	 �� �!��$���� ��!���� ��!7��������; ���;��$, ���<<�&�����$ =���� � �������������-
!��% 7��������$ �9����$���; �������$ � ������$ 1,2,4-��������; $"!�����" �;�" ��-
��&�����' !7�!�9��!�� �����$ �>������ � ����� �������" 1,2,4-�������� $ ����&�;% 
7��!��������; ������� $������� � >�����-������. ��; ����&�' 7��������$���; �;� 
����$��!�� �����$ ��!7���>���!; !����DC�� �9�����: N(2) � N(1) > N(4), ��; ����� 
>�����-�������: �(5) > �(3) > �(6). 

	 ��$7������ ��!!������"% �;��$ ����&�����' !7�!�9��!�� �����$ �>������ � �����  
$ �������� 1,2,4-�������� 7� ����@���D � ������� � >����� ������ $������� ! ��!7�-
��������?�"�� ����"�� 7��$��;�� ����!�$���� !�!����������$��? ����&�����D !7�-
!�9��!�? 1,2,4-�������� $ ����&�;% ! �������<����� � ������<����� ��������' 7��-
���". 
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