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��������� ������������� ��������������� � ������������� �!��������� �"#$���� "%-
�&������ �����&��& ��%�%����[4]%����� � ��'���%������ � �%��(!� ��%�����-)�!�$�-
���) �%�$����. �*����( ����$��( ���%��%*����() '�'�%��� !�+�# ������&!� ��,��%-
��/ 
��%—0�!%, �%��$��%��() !�����! DFT, � ���'���!���%�8�(!� '%�%!���%!� �; 
� �<; �'������ ��������%��() ���������/. ���%"%��, $�� �,�%"��%��� *����$����/ 
%��!%��$����/ �����!( � ��%�%����%���%) '������� � '���+���= ������� ��,��%��/, 
���=$%=>�) �—�-�"%�!���/����& !�������() %��!�� ���( � %��!%��$����) ��%�!��-
���, $�� �'�����&�� ���,������� �; �'������ ��������%��() ���������/.  
 

 ' � � 0 � 5 0  $ ' � � �: ��%�%����[4]%���(, �����������%& �������������%& �'�����-
���'�&, �����������%& �!�������%& �'��������'�&, !���� DFT.  

���*���� 


%����%���( &��&=��& ����! �" �%�,���� ���������� ������#�!() ��%���� !%���*����-
$����) ���������/. ? '�������� ���&������& � �%$����� ��������8�() ,����� ��& ��"%/�% !�-
���#�-�)�"&��� �%����%���%! #���&=� ���,�� ���!%��� "% �$�� �&�% '������%���8�() ���/���: 
����#'����8 ������%��/�(! �����"�!, A�����/ �'���� �%"!���� '������, ��"!�+����8 �%"-
��$���� '�����%���������� �%�'���+���& ��&"(�%=>�) ��#'', �%"��$%=>�)�& $����! � ��-
'�! *������ ��&"(�%��&, �"!������ ,%�%��% !�+�# +�������8= � ��,����8= ��*�'���%. ? �&�# 
�%����%����� ���,� ����#�� �(�����8 ��%�%����[4]%���( (	
�), � �����() !��������(� !��-
���� "%!����( %��!%!� ���( [ 1—4 ], ���&=>�� �% ����������� �������� %��!%��$������ &��% 
� *���! [ 1, 5 ] � �'���,�(� �(��#'%�8 � �%$����� ��'�������8�() ������() *������. �$%���� 
%��!�� ���( �!���� � ��'���������%��(!� ��-��#''%!� ��+���� �,��% � ��'������������/ 
�������%*�� !����#� �%����%����� � �%����# !��%��% '�� �,�%"��%��� ��!'����% '������-
+���� �����������#��#��� ��& ,��8A��� ����$����% �%������, � ��! $���� ���=$%& ��'�$�(� 
�������8�(� (Ti, In, �%��%����() � )%�8�����8�(� (Ag, Pd, Hg) [ 6—9 ]. ���%�� '�� ��!'���-
���,�%"��%��� � �����%�*�� � �������%"�() �����!%) '�� '���)��� �� �%����- � ��%�%����%��-
�%! �%�,���� ���8�%& �%"��*% '��&��&���& �!���� ��& ��'�$�() )%�8�����8�() !��%����.  
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���. 1. �*����$����� �������( 1—3 � ��%�%����[4]%���( 4—9, �"#$%�!(� � �%,��� (* [ 10 ]) 
 

? �%���&>�� ���!& ��& �'��%��& )%�%����% �%�'��������& ����������/ '�������� � !���-
�#�� A����� ��'��8"#���& '��&��� ������������ "%�&�%, ���%��"��%����� �% ��! ��� ��#��! 
%��!� �����!(. ;�������$����� '���+���� ��������� #����& %��!% � !����#�� "%����� �� ��-
��$��( ����������/ '��������, ���%��"��%���/ �% ����������#=>�) %��!%). ��� �"!������ 
)%�%����% �%�'��������& ����������/ '�������� � !����#�� �"!��&=��& � ������� ��#������) 
#�����/ %��!��, �)��&>�) � �� ����%�. ����� ������������/ ��������������/ �'��������'�� 
(�<;�) '�"���&�� '��#$��8 �������& �, ������&) ��&"� �����8�() ��#������) #�����/ %��!%  
� !����#��. ���!������ ��'��8"��%��� !������ ������������/ ��������������/ � ���������-
���/ �!��������/ �'��������'�� (�;�) � �����#'����� � !����%!� ��%�����/ )�!�� '�"���&-
�� '������� ���%�8��� �"#$���� ��������$������ �'����% ��>���� � A�����! ������%�� � )%-
�%���� �%�'��������& ����������/ '�������� � ������#�!() �,R���%). 

�%��� [ 10—12 ] !����%!� �<;�, �;� � ��%�����/ )�!�� ,(�� '�������� ��'���%������ 
)%�%����% �%�'��������& ����������/ '�������� � !����#�%) ��%�%����[4]%����� � �%"��$��/ 
������!%*��. S��8= �%���&>�/ �%,��( &��&���& ���'���!���%�8��� � �������$����� �"#$���� 
���,�������/ �%�'��������& ����������/ '�������� � %*����$����) �������%) (1—3) � ��%�%-
����[4]%���%) (4—9) (���. 1) (10* � 11* ��������%�( �%��� [ 10 ]).  

�
�	���������
��� ����
 

?�� ��%����(, ��'��8"��%��(� � �%,���, �!��� ��%�����%*�= �� ��+� N��. ���������-
+%>�� �%����%���( '��#$��( '� �'��%��(! !������%! [ 7—9 ]. 

������������� �������������(� �'����( ,(�� "%'��%�( �% ������������! ������������-
��! �'�����!���� ���!( SPECS (J��!%��&). �'�����!��� ���%>�� '��#�����$����! %�%��"%-
����! PHOIBOS-150, 9-�%�%�8�(! ���������! ���������� � ����$����! �������������� )%�%�-
�������$������ �"�#$���& XR-50 � ���/�(! Al/Mg %����!. ? �%,��� ��'��8"��%�� ��!���)��-
!%��"����%���� �"�#$���� AlK� (h� = 1486,6 �?). �,�%"*( ��!'������ "%���'�&�� �% ���+%��-
�� � '�!�>8= ��#��������/ ��'��/ ����(. 
%��,����# A�%�( ������/ ��&"� (E��) '�������� 
!�����! ��#�������� ��%��%��% '� ����� C1s, "�%$���� ������/ ��& #������%, �)��&>��� � ��-
��%� #�������������� �%��%�% ��!'����%, '����!%���8 �%��(! 284,9 �? [ 13 ]. 

������������� ��#����*����(� �!�������(� K�-�'����( %��!�� ��������% � K�-�'����( 
%��!�� ���( ,(�� '��#$��( �% ������������! #�8��%!&���! �'�����!���� ����%�%��. ? �%$�-
���� �����%��%-%�%��"%���% ��'��8"��%�� �����%�� ��%�*% (1340).  ��+�! �%,��( ���������-
���/ ��#,�� V = 8 �?, I = 100 !�. ?�>����% �%������ �% �����$�(/ %��� ������������/ ��#,-
��, �%)��&>�/�& � '��*���� �R�!�� '�� ��!'��%�#�� +������ %"��%. �'����( �����������%�� 
'��'��*���%�8�(! �$��$���! � %����-!��%���(! �%'�������!. �%"��A���� �'�����!���% 
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� ������#�!�/ �'����%�8��/ �,�%��� �5 �103. 	�$����8 �"!�����& ��������$������ '���+���& 
SKb- � OK�-����/ � 0,2 �?.  


�%�����-)�!�$����� �%�$��( ������������ �������& %*����$����) ���������/ (1—3)  
� !����#� ��%�%����[4]%����� (4—9) ,(�� '�������( � ��'��8"��%���! '����%!!���� ��!-
'����% Jaguar 7.5, Shrodinger Inc. [ 14 ]. ��& �'��!�"%*�� ���!����� !����#� ��%�%����[4]%��-
��� �(,�%� !���� ������ �#��*���%�% '�������� (DFT) � ��,����(! �,!����-������&*���-
�(! �#��*���%��! B3LYP [ 15, 16 ]. ��'��8"#�!(/ ,%"�� — M6-31G(TM)* [ 17 ] ��& ���) %��-
!��. ;��������(� "%�&�( �% %��!%) ���( � ��������% ,(�� �'�������( �" !����#�&����� 
���������%��$������ '����*�%�% (;��) [ 18, 19 ]. 

�����
���8 � �� �)��;*���� 

������� "�%$���& �%����&��/ S—C, C—O � �%�����() #���� C—S—C, '��#$���(� � ��-
"#�8�%�� �%�$����, ��& %*����$����) ���������/ 1—3 �%��( 1,86 Å, 1,38 Å � 101,5—102,4	 ��-
������������. ��� '���)��� �� %*����$������ ����%!��% 3 � ��%�%����%���# 10 � ������!%*�� 
����� c �%��! +� �%,���! ������() %��!�� (Y = H, X = t-Bu) �%,�=�%���& ��������� #!��8A�-
��� ���� ��&"�/ S—C (1,81 Å) � C—O (1,36 Å) � #����$���� #��% C—S—C (104,4	) [ 12 ]. ��� 
�%�8����%��� '�����( ������() %��!�� (�%,�. 1) ��& ��%�%����%����� 5—8 � ������!%*�� 
����� �%�$���(� ������� ����( ��&"�/ S—C � C—O ��+%� � ��%'%"��� 1,85—1,87 � 1,37—
1,38 Å ��������������, % ��& ��%�%����%���% 4 (X = Br) �%,�=�%���& #!��8A���� ���� ��&"�/ — 
1,80 � 1,36 Å ��������������. v�%$���& �%�����() #���� C—S—C ��& ���) �"#$%�!() ��%�%����-
%����� 4—9 ������8�� #����$��%=��& '� ��%�����= � %*����$����!� %�%���%!� 1—3 � ��+%� 
� ��%'%"��� 103,0—107,8	. ��& ���) ��������%��() ��%�%����[4]%����� �%�$���%& ���#��#�% 
�%����%������/ '�%����!( ,��"�% � ������!%*�� �'��(���!� ����� � ��!!����$�(!� "�%$�-
��&!� !�+'��������() #���� �n—S4 (2+2). ��A8 � ��#$%� %��!!����$�� "%!�>������ �����-
����& 6 �%,�=�%���& �#>��������� ���������� �� C2v-��!!�����.  

�0#%(0#��$�"0 ?�%�@'0�%��##50 $+0�%�5 '��%"(�%=�, $�� �%"��$�& ������� ��&"� 2�-
#����& %��!% ���( ��& %*����$����) %�%����� 1—3 � ��%�%����[4]%����� � ������!%*�� ����� 
4—8 (�%,�. 2) �� '���(A%=� 0,2 �?, $�� ��%���!� � '����A����8= !����%. �$��(�%& �%��(� 
��& ��%�%����%����� 10 � 11 (�!. �%,�. 2), ��������%��() �%��� [ 10 ], !�+�� ��A8 ��!����8 
�%��$�� ������*�� � #!��8A���= ������� ��&"� 2p-#����& %��!�� ���( '�� '���)��� �� %*��-
��$����) %�%����� 1—3 (163,85—164,01 �?) � ��%�%����[4]%���%! � ������!%*�� ����� 4—10 
(163,71—163,93 �?) ��� 1,3-��
	����	 11 (163,5—163,55 �?) [ 10 ]. �#>��������� ����$�� 
������� ��#�������� #����& (x2p = 168,3 �?) ��& �#�8�������� '���"������� 9 '� ��%�����=  
� ���%�8�(!� ���������&!� ��������8���#�� � "�%$����8��! ���+���� ����������/ '�������� 
 

	 % , � � * %  1  

#����	�������� '�����	�! �����	�!� �	���	��  
��
 �����������!� ���������� 

L S—� O—� ����  
C—S—C S=� ��+'���������/  

#��� �n—S4 

1 1,86 1,38 101,5 — — 
2 1,86 1,38 101,9 — — 
3 1,86 1,38 102,4 — — 
4 1,80 1,36 103,9 — 60,3; 42,9; 60,7; 42,5 
5 1,85 1,38 104,9 — 56,8; 36,1; 58,8; 35,5 
6 1,85 1,38 103,8 — 62,7; 45,4; 50,9; 45,7 
7 1,86 1,37 103,0 — 72,3; 37,0; 72,1; 36,4 
8 1,85 1,38 105,4 — 48,6; 43,6; 48,0; 42,2 
9 1,88 1,37 109,1 1,64 62,0; 28,9; 61,0; 26,7 
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	 % , � � * %  2  

)��'������	��
�!� "������
 *������ ��
"� ����� S2p3/2, O1s;  
	����	������� "������
 *������ ���	������ ������� S2p, O1s, "��
�! Q �� �	���� ���! � ���������  

� ��"���	
 ��+�� 	����	�������� � *��'������	��
�!�� "������
�� O1s-�����
  
��
 �-���������� ������� 1—3 � 	��������[4]������ 4—11 

L S2p3/2, ���'. S2p, �?, �%�$. Q(S), �%�$. O1s, ���'. O1s, �%�$. 
(�1s), �? Q(�), �%�$. 

  1  164,01 161,18 –0,28 533,40 521,4 12 –0,63 
  2  163,95 161,15 –0,25 533,47 521,5 12 –0,62; –0,52 
  3  163,85 161,07 –0,20; –0,26 533,32 521,6 11,7 –0,60; –0,45 
  4  163,8 161,13 –0,09 533,24 522,4 10,8 –0,37; –0,46 
  5  163,93 161,05 –0,19 533,45 521,9 11,6 –0,48; –0,65 
  6  163,71 160,91 –0,23; –0,18 533,02; 530,88 521,8; 518,5 11,2; 12,4 –0,41; –0,56 
  7  163,76 161,10 –0,18; –0,21 533,06 521,6 11,4 –0,50 
  8  163,8 161,34 –0,12 533,04 522,0     11 –0,62; –0,55 
  9  168,3 165,62   0,46 532,22 521,6 10,6 –0,47; –0,55 
10*  163,8 161,0 –0,16  533,5 522,4 11,1 –0,38; –0,42 
11* 163,5 160,4 –0,27  532,5 521,1 11,1 –0,30 

 
 

 

* [ 12 ]. 
 
� #����$���� '���+����8���� "%�&�% �% %��!%) ���( � ���! ����������, $�� ����%�#���& � �����-
��$����!� �%�$��%!� (�!. �%,�. 2) � �"�����(!� �����%�#��(!� �%��(!� ��& %*����$����) 
�#�8����� ((C8H17)2SO2—(C6H13)2SO2 167,8—168,4 �?) [ 20 ]. 

����%��� �%�$���(! �%��(! ������& �1s-#�����/ %��!�� ��������% � �"#$���() �����-
����&) �"!��&���& � ����#=>�/ '�������%���8�����:  (518,4) (6) < O = S (9),  
(520,8—521,6) < C—O—C (520,9—522,2) < C—O—H (521,4—522,8). �$��(�%&, $�� ���'���-
!���%�8�%& A����% ����� O1s-#����& � !����� ����%��&�� 1,5 �?, !�+�� ,(�� �+��%�8, $��  
� !����8�() �'����%) �"#$���() ���������/ (���!� ��%�%����[4]%���% 6) ,#��� '���#�����-
�%�8 ��A8 ���� !%���!#!, &��&=>�/�& �#'��'�"�*��/ '���� �� �%"�() %��!�� ��������%,  
� ��� '���+���� ,#��� �'�����&�8�& ������A����! ����$���� %��!�� ��������% �%"��$�() 
��'�� (���. 2). ��A8 � ��#$%� ��%�%����[4]%���% 6 ,#��� '��&��&�8�& �����8�%& ��'�������8- 
 

�%& ����&, ����������#=>%& %��!# ��������% 
PO-��#''(. 

�%��(� ��%�����-)�!�$����) �%�$���� �%-
$�������� '������+�%=��& ���'���!���%�8�(!� 
�<; �'����%!� ��������%��() ���������/. ��-
��+���� �������/ ����� �1s �� ���) �'����%) 
����%��&�� 532,22—534,47 �?, #!��8A%&�8 � �&�# 
1—5, 12 (533,2—533,47) > 6—8 (533,02—
533,06) > 10, 11 (532,5—532,8), 9 (532,22) 
(�!. �%,�. 2). �%�,��8A�� '� ������� "�%$���& 
!%���!#!% '����( ��!�$%=��& ��& ���������/ 
1—5, �%� �%� � ��) '���#����#=� ���8�� %��!( 
��������% ��"%!�>���() �����8�() ��#''.  
? ��%�%����[4]%���%) 6—8 � 10, 11 '����)���� 
'�������%���8��� #!��8A���� ������� !%���- 
 

���. 2. �%�$���(� �<;� O1s ��& ���������/ 4, 9, 6 
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!#!% ����� �1s "% �$�� $%���$���� (6—8) ��� '������ (10, 11) "%!�>���& '������� �% #�����-
������(� �%���%�( � ��-��#''%) ��+���� �,��% � �%��$�& �=�-��#'' � �%����[4]%���� 8. 
�%�,���� ���8��� #!��8A���� ������� !%���!#!% �������/ ����� O1s � �#�8������! '���"-
�����! 9 �,R&��&���& �%�,���� ���8�(! �!�>����! #�����/ O1s ��& %��!�� ��������% ��#'-
'( O=S=O, �%� �%� �%��%& ����& &��&���& �#'��'�"�*��/ '���� �� �%"�() %��!�� ��������%,  
� �� '���+���� �'�����&���& ������A����! !�+�# ����$�����! �%��) %��!�� � %��!�� �����-
���% ��-��#''. ? ��#$%� ���������& 6 � ���'���!���%�8��! O1s-�'����� '�&��&���& ��'����-
���8�%& ����& (530,88 �?) "% �$�� �%��$�& ��#''( ��, %��! ��������% ������/ "�%$����8�� 
����$%���& '� ������� 1s-#����&.  

�����!%��$���%& �%"��*% !�+�# ��,��%�8�(!� ������&!� 
��%—0�!% (
0), '��#$��-
�(!� � ��"#�8�%�� ��%�����-)�!�$����) �%�$����, � ������%�8�(!� '����*�%�%!� ����"%*�� 
(��) (2,4—2,7 �? ��& S2p-#����& � 10,4—12,4 �? ��& �1s-#����&) �,#�������% ���%��%*���-
�(!� ������%!� '�� ��"���������� ����������/ �%�%���� �% ��#������! #����� %��!�� '�� 
'��#$���� ������������) �������������() �'������. �)�+�� ��"#�8�%�( ,(�� '��#$��( �%-
��� ��& ��#��) ��%�%����%����� [ 11 ], $�� '�"���&�� �*����8 ��������$����� '�'�%��� ��& �%"-
��*( (�
0 – ��) � ��%�%����%���%) �%� 2—3 �? ��& S2p-#����& � 11—12 �? ��& O1s-#����&. 
K���� ����, �)�+�� ����$��( '�'�%��� ��& �1s-#����& ,(�� '��#$��( ��& �������������+%-
>�) ��!'������ �#����& [ 21 ] � ��!'������ �-�������%��� '%��%��& [ 22 ], $�� '�"���&�� '���-
'���+��8, $�� ����$��% '�'�%��� (�
0 – ��) ��& �1s-#����& � 11—12 �? !�+�� ,(�8 �%�'��-
���%���% �% ����%��$�� A�����/ ��%�� �,R�����.  

�0#%(0#��$�"0 @B"$$"�##50 K�-$+0�%�5 $0�5 " K�-$+0�%�5 �"$'���C�. �%�'��������� 
����������/ '�������� � !����#�� �'�����&���& ��������! �(�A�) "%�&�() !����#�&��() 
��,��%��/ )�!�$������ ���������&. 	���%& ���#��#�% ������������) �!�������() �'������ 
���!��#���& � ��"#�8�%�� '���)��% ���������� � ���)��) "%'������() #�����/ �% ���������-
�#=>#= ��#�����== �%�%���= � ���,�%+%�� "%�&�(� !����#�&��(� ��,��%�� ��!'����% 
[ 20 ]. ������������� SK�-�'����(, ��&"%��(� �� �'����%�8�(!� '���)��%!� ���������� � "%�&-
�() ��, '��������() � #$%����! 3p-�� %��!�� ���(, �% ��#,���/ 1s-#�����8 %��!% ���(, '�-
"���&=� �*����8 ���'��8 #$%���& 3p-�� ���( � '��������� �'���������/ ?v�� �����!(. 
;!�������(� OK�-�'����( ����$%=� ������������!# '���)��# ��������% � "%�&�() �%�����() 
��, '��������() � #$%����! 2p-�� ��������%, �% ��#,���/ %��!�'���,�(/ 1s-#�����8 �����-
���% ('���)�� 2p � 1s).  

?�� ���'���!���%�8�(� �'����( �"�,�%+��( � �����/ A�%�� ������/ ��&"� ���������� 
���������8�� #����& �%�##!% (���. 3, I, II) [ 10 ]. ����+���� �%�##!% �% A�%�� ������/ �'��-
��%�8�() '���)���� �'�����&�� �������/ K�12-����� ���( ('���)�� 1s � 2p3/2) � �������/ 
������������������/ ����� 2p3/2, 1/2 ���( ('���)�� 2p3/2, 1/2 � #�����8 �%�##!%) (�!. �%,�. 2). 

� *��8= ���%�8��/ �����'���%*�� ������������) �!�������() K�-�'������ ���( � K�-
�'������ ��������% �" ��%�����-)�!�$����) �%�$���� ����������/ ���#��#�( !����#� ,(�% 
�'�������% ���'��8 #$%���& 3p-�� ���( � 2p-A� ��������% � ?v�� � '�������( �������$�-
���� �!�������(� �'����(. ��� !��������%��� ������������) �'������ �%�����() '���� �% 
������ �%�$���() �%��() ��& ��������� �����&��& !����#�( ��������$����� '���+���� �'��-
��%�8�() ����/ �'�����&���& �������������(!� ������&!� #�����/ ('��,��+���� 
#'!%��%), 
% ���������8�(� ������������� �'����%�8�() '���)���� — ��%��%�%!� ������*������ �� 
�
��, �����(� �'�����&=� ���%�( �� �'���������/ ��!!����� � �%��#= �� (Ji � 
 |ci |2). 
<��!# ����� �'��������() ������������) '���)���� %''�����!����%�� ����&!� �����*���/ 
���!( A�����/ 1,5 �?.  

�% ���. 3 '�������( '��!��( �������$����) � ���'���!���%�8�() ������������) �!����-
���() �'������ �"#$%�!() ���������/. ?��%�( 3p-�� %��!�� ���( � 2p-�� %��!�� ��������% 
� ?v�� � ���� �"#$%�!() �����8�() !����#� 1—3 � ��%�%����[4]%����� 4—9, �%��$��%�-
�(� !�����! ������ �#��*���%�% '��������, '�������( � �%,�. 3. ;�������$����� ��%��%!!( 
#�����/ �� '��%"%�( �% ���. 4. �% ���. 5 '������� ��� �����8�() )%�%�����() ���)��) !���-
�#�&��() ��,��%��/ ��& �������() ��%�%����%�����. 
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���. 3. ���!��( �; �'������ ��& 1, 3-%*����$����) !����#�,  
4, 6 — ��%�%����%�����, 9 — �#�8���% (I — ���'���!���%�8�(/ 
SK�-�'����, II — ���'���!���%�8�(/ OK�-�'����, III — �������- 
           $����/ SK�-�'����, IV — �������$����/ OK�-�'����) 
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	 % , � � * %  3  

����� 3p-�	���� ���! / 2p-�	���� ��������� (%) � ������� "��
	!� � ��+��� �������!� /�  
��
 �-���������� ���������� 1—3 � 	��������[4]������ 4—9 

�%�%!���  1   2   3   4   5  

HOMO-9 1,40 / 4,00 9,47 / 10,79 44,57 / 2,31 15,97 / 0,01 24,74 / 10,38 
HOMO-8 0,06 / 8,85 19,68 / 4,94 17,09 / 0,59 10,48 / 0,16 57,29 / 1,01 
HOMO-7 0,77 / 9,80 33,88 / 1,23 9,79 / 0,89 44,23 / 0,52 3,78 / 9,24 
HOMO-6 2,41 / 12,60 53,45 / 2,99 16,69 / 1,06 50,23 / 0,69 5,18 / 15,29 
HOMO-5 12,24 / 9,54 5,15 / 0,47 50,46 / 2,72 44,60 / 0,52 11,06 / 19,88 
HOMO-4 55,14 / 2,96 20,63 / 1,57 2,35 / 20,04 51,37 / 0,4 9,66 / 20,38 
HOMO-3 6,03 / 0,17 19,56 / 8,23 4,75 / 21,42 2,99 / 5,59 0,19 / 0,16 
HOMO-2 17,37 / 1,40 1,12 / 25,24 26,20 / 7,35 1,78 / 7,05 0,39 / 0,23 
HOMO-1 0,78 / 24,02 0,83 / 25,23 4,00 / 24,29 3,79 / 6,95 0,24 / 0,11 
HOMO 1,39 / 25,30 28,71 / 12,52 23,27 / 17,04 2,39 / 7,73 0,23 / 0,01 
LUMO 3,90 / 0,98 6,32 / 1,11 6,04 / 0,35 2,04 / 0,14 1,88 / 0,4 
LUMO+1 14,05 / 0,29 13,70 / 0,87 12,68 / 1,02 0,22 / 0,14 0,87 / 0,26 
�%�%!���  6   7  8   9     

HOMO-9 17,51 / 0,84 21,44 / 1,40 2,68 / 52,34 2,25 / 58,62    
HOMO-8 15,36 / 15,27 22,17 / 1,53 6,79 / 21,08 4,48 / 54,53    
HOMO-7 45,56 / 6,22 40,47 / 4,84 30,50 / 25,86 6,87 / 59,30    
HOMO-6 51,07 / 3,95 50,25 / 6,01 51,95 / 4,55 7,85 / 54,60    
HOMO-5 36,17 / 10,64 24,46 / 12,86 49,63 / 4,66 8,17 / 63,50    
HOMO-4 34,89 / 11,25 10,93 / 25,05 20,15 / 17,91 7,09 / 70,67    
HOMO-3 13,51 / 18,91 49,34 / 3,24 56,30 / 3,28 0,84 / 29,52    
HOMO-2 2,10 / 42,36 32,62 / 12,14 11,53 / 23,21 0,81 / 33,53    
HOMO-1 0,12 / 47,06 17,44 / 21,37 15,90 / 21,94 0,62 / 29,58    
HOMO 5,86 / 34,69 16,82 / 21,91 4,68 / 31,1 0,39 / 28,36    
LUMO 6,69 / 0,4 9,17 / 0,35 4,09 / 0,9 9,03 / 9,66    
LUMO+1 6,86 / 0,59 2,52 / 0,16 8,87 / 0,77 12,51 / 10,27    

 
? ���'���!���%�8�() K�-�'����%) ���( ��& ���) �"#$���() ��%�%����%����� (���!� 9) ��-

!�$%���& �%��$�� ��#) !%���!#!�� (� � B) � �,�%��� ������� ��&"� �5—7 �? � '�����#=>��� 
'��$% (�) � �,�%��� 8—9 �? (�!. ���. 3, I). ��& %*����$����) %�%����� 1—3 !%���!#! B !���� 
�(�%+�� � '��&��&���& � ���� '��$% '����( �. ��& �#�8�������� '���"������� 9 � ���'���-
!���%�8�() �'����%) �%,�=�%���& ��A8 ���� '��, �!�>���(/ ���������8�� ���������/ 1—8 
� �,�%��8 ,��8A�) ������/ (�10 �?).  

;��'���!���%�8�(� ������������� �!�������(� K�-�'����( ��������% %*����$����) ��-
�������/ 1—3 � ��%�%����[4]%����� 4—8 �)�+� !�+�# ��,�/ (�!. ���. 3, II). ��& ���) �����-
����/ ��!�$%���& ���� �(�%+���(/ !%���!#! � �������/ 6—9 �? � �%'�(�%!� � �,�%��� ,�-
��� �(����) ������/. ��& ��%�%����%���% 9 ���'���!���%�8�(/ K�-�'���� ��������% �!��� ��% 
�(�%+���() '��%, ,���� �(������������$����/ �" �����() '� '���+���= ���'%�%�� � '�����/ 
� K�-�'����� ���(.  

��"#�8�%�( �������$����) �%�$���� %*����$����) !����#� (�!. �%,�. 3) '��%"(�%=�, $�� 
�%!(� ���)��� "%�&�(� �� (�i � 6,1 �?) '�������( � ,��8A�! #$%����! 2�-�� ��������%  
� %��!�� #������%, ����% �%� ��, �����+%>�� �#>�������(/ ���%� 3�-�� ���(, ��+%� � �,�%�-
�� ,��8A�) ������/ (�i � 6,9 �?). ��& ��a�%����[4]%����� 4, 5, 7, 8 ���)��� "%�&�(� �� (�i � 
� 6,6 �?) '�������( '���!#>�������� � ���%��! %��!�� #������% ,��"��8�() ����* � ��,��8- 
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���. 4. ��%��%!!% ��������$����) #�����/ ��  
                         ��& ���������/ 1—9 

 
A�! #$%����! %��!�� ��������% ��+���� 
�,��% (�!. ���. 5, �), ���%�� ��'������������ 
� ���! ��,��%�&! '�����%�� ��#''% �� 
(�i � 6,8�7,3 �?), '��������() � ,��8A�! 
#$%����! 3�-�� ���( (�!. �%,�. 3). ? ��#$%� 
��%�%����[4]%���% 6 ���)��� "%�&�(� �� 
�����+%� �#>�������(/ ���%� ��'��������/ 
'%�( %��!�� ��������% ��#''( P=O � �!�=� 
���, '�����%�����(/ �% ���. 5, �. �����#-
�&��(� ��,��%��, '��������(� � '���!#>�-

������(! ���%��! 3�-�� ���(, �%)��&��& �%�+� � �,�%��� ,��8A�) ������/ (�i � 6,8�7,3 �?) 
(Homo-4—Homo-9). 
%� ����� �" �%,�. 3, ��& ��%�%����%���% 9 ���%� � ?v�� 3�-�� ���( ��-
"�%$������, �%��(� �� '�������( � '���%���#=>�! #$%����! 2�-�� ��������% � ��,��8A�! 
���%��! %��!�� #������%. 

	������$����� ������������� �!�������(� SK�- (�!. ���. 3, III) � OK�-�'����( !����#� 
(�!. ���. 3, IV) #�������������8�� ���'���"���&� )%�%�����(� ���,������� ���'���!���%�8-
�() �'������. K���� �(�%+���%& ���#��#�% !%���!#!�� � SK�-�'����%) '�� '���)��� �� %*��-
��$����) !����#� 1—3 � ��%�%����%���%! 4—8 �,#�������% � '���#= �$����8 '�&������! 
�%"�(�% (1—1,2 �?) � ��������$����! �'����� !����#�&��() ��,��%��/ (�!. ���. 4) '�� �,�%"�-
�%��� *���%, ���=$%=>��� 4 ,��"��8�() ���8*%, ��&"%��() %��!%!� ���(. ��� ���! !����#-
�&��(� ��,��%��, ��+%>�� '� ������� �(A� �,�%��� �%"�(�%, &��&=��& ����/��/ ��!,��%*�-
�/ �-��&"#=>�) #������-#������, ���%��"��%��() �% �����8�() %��!%��$����) ��%�!���%)  
� ��'�������(!� '%�%!� ������%��!�� c��( (�!. ���. 5, �). ��+� �,�%��� �%"�(�% �%)��&��&  
 

 
 

���. 5. ?�� �������() !����#�&��() ��,��%��/ ��& ��%�%����%�����: 4 (�) HOMO-1, (�) HOMO-7,  
                                      (�) HOMO-24, 6 (�) HOMO-2 � 9 (�) HOMO-14, (�) HOMO-36 
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��, ���=$%=>�� �—�-�"%�!���/����& %��!�� ���( � %��!%��$����/ �����!�/ ,��"��8�() 
����* (�!. ���. 5, �). ��)��& �" �(A���%"%����� !�+�� ����%�8 �(���, $�� !%���!#! � � SK�-
�'����%) �,#������� '���)��%!� ���������� � ��,��%��/, '���!#>�������� ���=$%=>�) ��-
'�������(� '%�( %��!�� ���(, % !%���!#! B ��&"%� � '���)��%!� ���������� � #�����/, ����-
������#=>�) �%��(! ��,��%�&!, &��&=>�)�& � "�%$����8��/ ���'��� �-��&"(�%=>�!�. ��-
��+���� #����& ���) ��,��%��/ � �,�%"��%��� �%"�(�% � ��������$����/ ��%��%!!� (�!. ���. 4) 
'�� '���)��� �� 1—3 � 4—8, ����&���� �����, �,R&��&���& �,�%"��%���! *����$����/ �-���-
��!(, ���=$%=>�/ ��� ,��"��8�(� ��%�!���( � %��!( ���(. ;��� �(��� �%�+� '������+�%��-
�& � ��!, $�� �% ��%��%!!� �� ��%�%����%���% 9 '���,�(/ �%"�(� ���#����#�� (��� ��"�%$���-
���), $�� ��&"%�� � #$%����! 2�-��,��%��/ ���( � �,�%"��%��� �-��&"�/ � %��!%!� ��������%  
� ���#������! ��'�������() '%� �% %��!%) ���(. ����������(/ !%���!#! � SK�-�'����� ��-
�������& 9 �,#������� '���)��%!� � ���) ��,��%��/, % ��� �!�>���� � ,���� �(������������-
$���#= �,�%��8 '� ��%�����= � ���������&!� 1—8 �("�%�� �"!������! "%�&������ �����&��& 
���( � ����������#=>�! �"!������! ������� S2�-#�����/, �%� ����#�� �" �%��() �<;�.  

�������/ !%���!#! � OK�-�'����%) ���������/ 1—8 (�!. ���. 3, II, IV) !�+�� ���������  
� ������������!� '���)��%!� � ����&"#=>�) !����#�&��() #�����/, ����$%=>�) ��'������-
�(! '%�%! %��!�� ��������%. �%'�(�( � �,�%��� �(����/ �������, �����(� ,���� $���� '��-
&��&=��& � �%�$���() �'����%), !�+�� ������� � '���)��%! ���������� �� ��&"(�%=>�) ��,�-
�%��/, ����$%=>�) ��&"&! �—�. ? ��#$%� ��%�%����%���% 9, ����%��� �������$����! �%�$��%!, 
��"����������$����/ '�� � ����������#�� � �������! ��,��%�&! � #$%����! ��'�������() '%� 
2p-���������� %��!�� ��������% ����������#'' ��+���� �,��% � �#�8�����() !������� 
(�!. ���. 5, �). ?(������������$����/ !%���!#! �, ���'%�%=>�/ '� '���+���= � '�����/  
� SK�-�'�����, ��������& � '���)��%! � �-��&"#=>�) ��,��%��/ ��&"�/ S = O � �—� 
(�!. ���. 5, �).  

��'���%������ SK�- � OK�-�'������ '��%"(�%��, $�� ��& ���������/ 1—8 ���A��!� &�-
�&=��& ��, '��������(� � ,��8A�! #$%����! 3p-�� ���(, ����% �%� !����#�&��(� ��,��%��, 
'��������(� � ,��8A�! #$%����! 2p-�� ��������%, �%)��&��& � ,���� �(������������$����/ 
�,�%��� (�!. ���. 3). � ��A8 � ��#$%� �#�8�������� '���"������� 9, � ������! ���#����#=� 
��'�������(� ���������(� '%�( S2p, ���A��!� &��&=��& ��, '��������(� � #$%����! 2p-�� 
%��!�� ��������% ��+���� �,��%.  

;��'���!���%�8�(� '����*�%�( ����"%*�� (�� = –�i + 
K), '��#$���(� �% �����%��� 
���������'����%�8�() �%��(), ����$%=��& �� ����������#=>�) �������$����) "�%$���/ 
�-
�%—0�!% (�i) �% ����$��# 
K '��&��% � 2—3 �?. ��%����$�(� �*���� ����$��( '�'�%��� 
K 
,(�� '��#$��( �%��� [ 10 ] '�� �"#$���� K�-�'������ ���( ��%�%����%�����, % �%�+� '�� �"#-
$���� K�-�'������ ���( ����� !����#� ������%�,%!%��� � �����������%��� [ 23 ]. ���������-
�#=>�� '�'�%��� � "�%$����8��/ !��� ��&"%�( � ���%��%*��/ �%�����() ��,��%��/ �% ����-
�����#= �%�%���=, �����%& ��"���%�� � �����!� '�� '���)��� �%�������� ��������% � ?v�� 
�% ��#������/ 1s-#�����8 %��!% ���(.  

��
�E����� 

� '��!������! ������������/ �'��������'�� � ��%�����-)�!�$����) !������ '��%"%��, 
$�� ���&��� "%!��������/ � ���)��! ��� ��+��! �,��� ��%�%����%����� �% ���������(� )%-
�%���������� !�������() %��!�� ���( �#>�������� !��8A�, $�! ���&��� ������!%*����() 
�"!�����/ [ 10—12 ] � �%)�����& � '�����%) '����A����� ���������'����%�8�() !������. ��� 
��������� !�������() ��#''������ �� �#�8�����() '����)���� "%����!����� ���+���� 
����������/ '�������� �% %��!� ���(, $�� ���%+%���& � �!�>���� '���� � �; � �<; �'����%). 
���"!������8 ������() ���/��� %��!�� ���( '�� �������� "%!��������/ �%"��$�() ��'��  
� ,��"��8��� ���8*� '������+�%�� '��#$���(� �%��� �%��(� � ��)�%����� �����%�*�����/ 
�'���,����� ���( � ,��#��*���%�8�() �����%����%) �% ������ 	
� [ 10 ]. ��'���%������ 	
� 
� �) %*����$����) %�%����� '��%"(�%��, $�� ���,������� �; �'������ 	
� �,#�������( �,�%-
"��%���! �����/ *����$����/ �-�����!( � #$%����! �� ���(, $�� '������� � '���+���= 
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������� ��,��%��/, ���=$%=>�) �—�-�"%�!���/����& !�������() %��!�� ���( � %��!%��$�-
���) ��%�!�����. 
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