
� � � � � � � 	 � � 
 	 � � � � � 
 � � � � 
2012. ��� 53, � 2 ���	 – �
���
 �. 252 – 258

 

 

��
 539.19:544.15 

��������	
� ��
���
������ �����

 
 ���	
��
� ���
������ 	
� 
��

��-���
���� �
������
��� 

© 2012   
.�. ���������*, �.�. �������� 

���������� ���������� �������� ���� ������������� ���	�	�	 ������������ ����� ��. �.�. �����- 
!��� �" �#� 
 
�	�	
$ 
��	�
��� 15 ������$ 2010 �. � ������	�� — 14 ��	$��$ 2011 �.
 

�� ������ UB3LYP/6-31G* � UMP2/cc-pVTZ �������� �����������!�" #����$����% #�-
���&��'%��( )���+�� !�����-����!�'� &�!'�#������ ����% �'�,�� � ��7����"�� 8���% 
����� ���&�������$ ���;!�;� ��������� Cs � C2. <'���'%��� �����;��� ������=� 10 
)!����'�����$ ���;!�;� Cs � #�'�������������� )'�!������� �����"����, Cs (2A�). 

��A����&������ #���$��� ��,�; +'���'%���� �����;���� ��;C����'"=��" #� !�-
��������� �������� � #��������C���", #����� �'" !�,��( #��� �����;��� !��A��-
��&�����( #���$�� ��,�� ���% ��;C����'�� � ���; �����= (����D ������������ #���-
$����� �����"���). E��%�� �������� ������'"�� �2 !!�'/��'%, ���%��� #��������C���" 
�4—8 !!�'/��'%. �������� #����&��'%��( #����$����� #�D��'"�� �����#���������% 
������ H�� !�! ��D;'%��� ���������!�+� ;��������" #� ����&��� ���&�������� 
���;!�;��� Cs (2A�) � C2 (2A). 
 
� � ! " � � # �  $ � � � �: !�������-$������!�� �������, #����$����% #����&��'%��( 
)���+��, #��������C����, !�����-����!�'�, !�������� �	I. 

������
� 

��'�!;'� &�!'�#������ (��) — !'�������!�( #����� ���;!�;��� ��,���!�( �������. 

��A����&������ #�������� �� #�������'"�� ����( #��&��� ��#�������+� #���$��� ��,�; 
!��A����&�"�� ��������� Cs (������	, E-!��A����&�") � C2 (�!�8����", T-!��A����&�") — 
��! ��D������� #��������C���� [ 1, 2 ], !������, ��+'���� #��'����� ������ [ 2 ], ��;C����'"-
���" #��!�����!� ��D���%���� (��������� #��������C����). ���;!�;���" ��,���!���% �� #� 
����8���= ! #��������C���= "�'"���" �'�������� #�����)AA�!�� J��—	�''��� [ 3 ]: ���-
������ �D������(����� #�'�������������+� 1

1A�  �������+� �����"��" ��'�!;'� �� � ��D!�-
'�,�C�� ��D�;,������ �����"���� 2

2E��  (#���$�� )'�!����� � IK�� 2e��  �� ���� 1a�) #����-
��� ! ��;���(������� ����!������������( D5h !��A�+;��&�� #� ����8���= ! #���,���= 
��������� �� Cs � C2. 

����D�&�" �� #������� ! ����D�����= !�����-����!�'� (
�) ��+, !�����( ��!,� ��,�� 
����% !��A����&�� Cs � C2. �#�!�� H�� )��+� 
� ��' #�';��� �!�'� 30 '�� ��D�� [ 4 ], ����!� 
�� �����"C�+� ������� �+� �����#����&�" ������D����� [ 5, 6 ]. 	��#����;���" D���������% 
�#�!��� H�� � �����&� CF3CCl3 � �������'� 5—108 K ����'%�� �D;���� � ������ [ 7 ]. I ��'��-
�� 4—62 K �#�!�� !������ #��!�����!� �� ���"���" � #�������'"�� ����( ���#'�� �� ����$���-
!�� ���C�#'����� 24 <� (2H). �D������" �+� #�� #���8���� ���#����;�� ��;�'��'��� ����-
�����!�� ;���������� �	I � ��D;'%���� ��;�����'�!;'"���$ ���,���(. ��� 108 K ���'=��-
���" �	I � ���"�%= )!����'������� #��������, a(H) = 6,3(10 H) <�. ��';������ ������ ��-
+;� ���% �#����� #;��� ;���� ��;$ ��D�������$ ���������!�$ #��&����� — �!'������+� ��-
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!�,���" !�'%&� (#��������C����) � �+� �������� (#���#�'�+����", ��� �����;�; )���+�� ��-
������ !��A����&�" Cs) � )���+�"�� �!����&�� 3,6 � 1,2 !!�'/��'% ��������������. K������, 
��� )�� ������ #��������'"=� ���!;= ��D��,����% �'" ��#�����'���" � ��D;'%������ !�������-
$������!�+� ���'�������" #����&��'%��( #����$����� 
�. ����!� ��!�� ���'�������" ����� 
�� #������'��%.  

��D��+'���" � �����#����&�� !������� �	I ��+• ��"D��� � �#����'����� ���;!�;�� ��-
����'%��( )���+��. ������ ��D!����#����;���$ �#�!���� H�� �� #����������� ���#����'�-
��= �#�����( #'������� !�! � Cs (2A�), ��! � � C2 (2A) !��A����&��. �������" �� ���%8;= 
)���+������!;= �����'%����% �!�8����( !��A����&��* � D���8����� #� ��������= � )!�#�-
�������'%��� D������� a(H), ������!� �#�!���� � ���#�D��� 67—108 K �!'���'� ������� 
[ 5, 6 ] ��#�������% )�; !��A����&�= ��������; �����"��= ��+•. I��%�������� ;+'� ��!�;��-
����"� #�D��'�'� #�';���% D������� a(H), ������ )!�#��������'%���;. K������, ����!�, ��� 
)�� #��������'� D������'%��+� (�9�) ��!'�����" ;+'� �� ��'�����, #�';�����( #�� �#����D�-
&�� +��������. 	�!,� � [ 5 ] ��'� ���'��� #���#�'�,���� � D���������� �������+� )'�!����-
��+� �����"��" ��+• �� �����&�, ��#�'%D;���( � H�� )!�#��������$.  

I������� D��������'" ��,�� �����'�D������% ���; �D !��A����&�(. 	�!, #� ������ ���-
�������!�( (INDO//UHF/STO-3G) �����#����&�� �#�!���� H�� 
� ����'D���C����$ &�!'�-
#������� [ 8 ] !��A����&�= ������	 ����� 
� 1-!��-3-������'&�!'�#������, � �� ����" !�! 
�+� 	����-���'�+ ����� �!�8���;= A���;. ����!� �'" 
� ��'%8�+� �"�� ����'D���C����$ 
�� ����D������ �#����'���� !��A����&�� �!�D�'��% ����D��,���.  

I #��'����� +��� �'" ����������!�+� �D;����" �������" � ���(��� ��+������!�$ � �����-
+������!�$ ���������(, � ��� ���'� ����!�'%��$ �����&, 8���!� ��#�'%D;���" ����� DFT  
� A;�!&����'�� B3LYP. I ������ [ 6 ] )��� ����� ��' ;�#�8�� #������� �'" ������� #�����-
��$ !������� �D����#��+� ����$���!�+� �D������(����" a(H) 8���!�+� �"�� ;+'����������$ 
!�����-����!�'��. K���������% ��,�; )!�#��������'%���� � ������������� D������"�� 
a(H), #���������" �� ��������� �����$ [ 6 ], $���!����D;���" ����!�� !�)AA�&������ !����-
'"&��. I �';���, !�+�� �'" ��+• ��#�'%D;���" ��'�����, #�';�����" �'" �!�8����( ���;!�;��, 
R = 0,979, #��������� ,� �����$ �'" ���;!�;�� ������	 ��+• #������� ! D�������; ;';�8�-
��= !����'"&�����( D����������, R = 0,991. 	�!�� ����D��, #��+������% A;�!&����'� B3LYP 
�'" �D;����" ������������+� !'���� ����!�'�� ��������, ��� D�����'"�� ��!��% #������ ����-
��D�������� �����#����&�� �#�!���� H�� ��+• � �+� ����'D���C����$ �� � #�+��8����"$ 
������ �������, � � #���&�#��'%��$ ����������"$ �������" )��$ �����&, �!'=��" ��'�!;'"�-
�;= ������!;. 

��+'���� ������ [ 9, 10 ] ���$��� D�#�'������ ������'� ����!������������( D5h !��-
A����&�� �� ����,����, #����� ;����� )���+�� ���$ �D ��$ '�,�� � �������'� 0,3 )I. ��� 
#���$��� �� � %- �'� �-!��A����&�= )�� ;����� ���C�#'"=��" '�8% �� ���!�'%!� ����$ 
)'�!����-��'%� [ 9, 10 ]. I ��D;'%���� � ��+• ��D��!��� �"� �'�D!����#�'�,����$ )'�!������$ 
�����"��( ��D��( ���������. I�������� �D������(����" )��$ �����"��( ��',�� #�������%  
! �'�,��( ���;!�;�� #����$����� #����&��'%��( )���+�� (��H). K����� �����������( �����-
��" ��H "�'"=��" ����$������ ;�'����� #����'%��( �����#����&�� �#�!���'%��$ �����$.  

I �����( ������ ���� #�������� !�������-$������!�� ���'�������� �����������!�( #�-
���&��'%��( #����$����� ��+•. �'" #�������" #����$�,����" ���&�������$ ���;!�;� ��H 
�� 
k ;����� �������� (ROHF/6-31G*) ����������� #��'�������'%��� #���,���� ��������� 
D5h !��A�+;��&�� 
� � ��D;'%���� )AA�!�� � #�����)AA�!�� J��—	�''���. ���'�������� ���-
&�������$ ���;!�;� ��,��+� '���� ��H � �$ �D������"D�( #������'� ������� DFT � A;�!-
&����'�� B3LYP � ��D����� ������� 6-31G*. 	�# ���&�������$ ����! �#����'�� �� ������ 
���'�D� �����'%��$ !�'�����(. ID������"D� ��,�; ���!��� ��H ;������'��� #�� #���C� 
IRC-��������. �'" ���'�������" D���������� #�';�����$ ��D;'%����� �� ������ �������� ��(-
������ ���&�������� ���;!�;�� ��'� ���#����D������� �� ;����� UMP2/cc-pVTZ. I�� ���- 
 

                                                                 
* �� ������ B3LYP/6-311G(d,p) �������� [ 6 ] !��A����&�" ������	 �����'%��� �!�8����( !��A����-
&�� �� 1,9 !!�'/��'%. 



�.I. E`�`<�I�J, �.�. t`<��`I�  254 

���. 1. I��$��� D��"��� ��'�!;'"���� ������'� ����!�-
�����������( D5h ���;!�;�� &�!'�#������ #� ������  
                                ROHF/6-31G* �������� 

 
���� ��#�'���� #� #��+����� GAMESS [ 11 ]. �D�-
���,���" ���;!�;� � ��'�!;'"���$ ������'�( (��) 
#�';���� � #���C%= #��+����� MOLDEN [ 12 ]. 

��%&��
�
� 
 
� ��	&'���
� 


�! ������'��% ��8�, ���C�#'���� ����,�����$ 
� ���;!�;�� D5h ���$��$ D�#�'�����$ ;�����( #�� #�-
��$��� �� � E- �'� T-!��A����&�= ��D������'%�� 
[ 9, 10 ]. �������" ��';= ��A�����������% ������-
��(��+� ���'�D� � ���!�$ �������$ +�;## Cs � C2, ���-
������� #��'�������'%��� #���,���� ��������� 
��+•, ������" �� ����!������������( D5h !��A�+;��-
&��.  

�� ������ ROHF/6-31G* �������� ;����� ���$ 
��D8�$ )'�!������$ �����"��( D5h !��A�+;��&�� 

��+•, 2
2E��  (�), 2

1E�  (�) � 2
2E�  (�), ������=C�$ �����!�'%��( ����D�&�� � ���$��$ D�#�'�����$ 

�� ��'�!;'� �� (���. 1), '�,�� � #����'�$ 0,13 )I (���'. 1), ��� ��D���� #���#���'!� �'" #�-
��������( ������ � ��'%��+� ��������+� �D������(����" )��$ �����"��(. 
����!���� �#���-
��� ������� � �!��������� ����! #���������" ����;�� ��$��� D� ���!� �����������!�+� #��-
�'�,���". ����!� ���;!�;�� � #���,����( ���������(, !�! #����'�, ���������� ;��'��� �� 
#���������(.  

�#����D�&�" +�������� � ���!�$ ��������� D5h ����������;�� ��'�!��&�� +�������� 
� 
���'% #�'������������$ ��� � (#�� ��D��$ ����'%��$ #���'�,���"$) #������� ! ���� !�����-
����!�'%��� ���;!�;��� � ����,������ �������� �����"����, D5h (2

2E� ), D5h (2
2E��) � D5h 

(2
1E� ) (���'. 2), !������ ������=� ���!�� !������!�$ #���������( �� �����������!�( ��H 

��+•. H�� ���;!�;�� ��;���(���� ��'������� )AA�!�� J��—	�''���. �!������ ���� ��!,� 
��;!����� ����,����, �.�. ����� ��� ��! ��D������$ E�e D����� [ 13 ].  

���!�'%!; ��"��� ����,����" � ��������������( ������� ��"D��� � ����D�������� ��� 
��������� #"��+� #��"�!�, ���,���� ���'% �!�����$ ��� �� ���$ ���$ �';��"$ #������� ! #�- 
 

	 � � ' � & �  1  

��&'�� ���	����
�(� ��	���-
�(� ���	�$��$ �(���������	-
������ (D5h) ���)�����!�� ��- 
�����( !����
��	��� (HF/6- 
                      31G*) 

�����"- 
��� E, �.�. E���, )I 

2
1E � –194,727781 0 

2
2E�  –194,724885 0,08 

2
2E ��  –194,722923 0,13 

 
 
 
 

 

	 � � ' � & �  2

*���(� +������ �
	���&�������(� D5h �	���	�� C5H10
+  

� 
��������(� �� $�-	������������ ��������$��  
�	���	�� �����	��� C2v (ROHF/6-31G*)  

D5h ���;!�;�� C2v ���;!�;�� 
�����"-

��� RCC, Å E, �.�. �����"-
���* E, �.�. �����"- 

���* E, �.�. 

2
1E � 1,576 –194,737876 2 1

1A  –194,814779 2 1
1B  –194,786541

2
2E �  1,588 –194,730054 2 2

1A  –194,776938 2 2
1B  –194,791337

2
2E ��  1,507 –194,735317 2A2 –194,762839 2B2 –194,773930

 
 

 

* ��#�'����'%��( ���$��( ����!� ��#�'%D����, ����� #�����!�;�% 
��D'���� C2v ���;!�;�, ���=C�$ �����!��;= ��������= �������+� 
�����"��", �� #����$��"C�$ �� ��D��$ ����!������������$ ���;!�;� 
D5h ( 2

1E �) � D5h ( 2
2E � ). 
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���. 2. <����������!�� #�������� � ��� 
�K�� ���;!�;� ��������� C2v, ��D��-
!�=C�$ � ��D;'%���� "�-��''�����!�$ 
��!�,���( ����!������������$ ���;!-
�;� !�����-����!�'� &�!'�#������ #�  
        ������ ROHF/6-31G* �������� 

 
��,���= ��������� �� C2v — ����-
�������( #��+�;##� +�;##� D5h #��-
��+� #��"�!�, �� ���=C�( )��+� )'�-
����� ���������. 	�!�� ����D��, �� 
��H ���=��" ��� &�!'� #��������-
C���", ����D������� C2v ���;!�;��-
�� � ��D��� )'�!������� �����"��-
�� (��. ���'. 2). I���; D������'%��+� 
��D'���" �!�����$ ��� �, �'�����-
��'%��, ��D;'%���;=C�( +��������, 
��� 8���% C2v ���;!�;� ;�����" #�';-
���% � ROHF �������$ #;��� �D����-
��" ����'%��+� #���'�,���". <����������!�� #�������� � ��� ����!����� D�#�'�����$ �� 
(�K��) )��$ ���;!�;� #�!�D��� �� ���. 2. ��+'���� ��D;'%����� �������� +��������, ��� ��(-
������ ���;!�;�� ��������� C2v ��;���(���� #� ����8���= ! ��'%��(8��; (#�����-"�-
��''�����!��;) #���,���= ��������� �� Cs � C2. ����! ��D!������������$ ���&�������$ 
���;!�;� ��+• #������'� �� ;����� UB3LYP/6-31G*, !�����( #������� ! ��'�� ���'%��( ��-
���� )���+������!�$ ���%���� � ��������� � ������� 
k. ��'�� +�������� ��(�����$ ���;!-
�;� ��'� �#����D������� ��!,� �� ;����� UMP2/cc-pVTZ. ��D;'%���� �������� #�������'��� 
� ���'. 3 � �� ���. 3. �'" ;������� ���;,����" ��D;'%����� ������� ���D������" ���&�������$ 
���;!�;�, ���������� �� #���"��$ � '������;�� �'" ����C����$ #"���'����$ ������ (��., 
��#�����, [ 14 ]). I�������� ���D������" #�!�D��� �� ���. 3 � #�"��"=��" ��,�. 


��A����&�" ������	� % $���!����D;���" #'��!���%=, ����D������( �����%�" ������� 
;+'�����. I �!�8����( !��A����&�� � #'��!���% ����D;���" ����" ���,���� ������� ;+'�-
���� � &������ #������'�,�C�( ��"D� �—�. ���;!�;��, ������=C�� )��� !��A����&�"�,  
 

	 � � ' � & �  3  

�	�!������(� �	���	��( ������� ���	� ������	������� **/ ��	���-�������� !����
��	���  

� ����(� UB3LYP/6-31G* � UMP2/cc-pVTZ �����	�� 

UB3LYP/6-31G* UMP2/cc-pVTZ 
N ���;!- 

�;�� 
��������" 
(�����"���) Etot, �.�. Erel,  

!!�'/��'% 	�# ���!�* a(H), <� Etot, �.�. Erel,  
!!�'/��'%

1 iE Cs (2A�) –196,04762 0, 0 –2,8 (2H), –3,2 (2H), 
19,4 (2H), –1,5, 8,9 

–195,71621 0, 

2 iE Cs (2A�) –196,03542 7,65 1 — –195,70768 5,35 
3 ie Cs (2A�) –196,03823 5,89 1 — –195,70996 3,92 
4 iTj C2(2A) –196,04467 1,85 1** –5,0 (2H), 4,7 (2H), 

2,4 (2H), 39,3 (2H) 
–195,71297 2,04 

5 iTj C2 (2B) –196,03862 5,64 1 — –195,70676 5,93 
6 itj C2 (2B) –196,03618 7,17 1 — –195,70745 5,50 

 
 

 

  * 
�'������� ����&���'%��$ ����������$ D������( �����&� ��'���$ #����"���$. 
** 	�# ���!� �#����'�� �� ������ ��#�'����'%��$ �������� (��. ��!��). 
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���. 3. ���&�������� ���;!�;�� 
� &�!'�#������: 
�D����,���� ���;!�;��, ��� �K�� � �'��� ��"D�(  
                                      �—� � Å 

 
�;��� ���D�����% iE (ie) � iTj (itj) ��������������, 
+�� i � j — ������ ������ ;+'�����, ���#�'�,��-
��$ �������������� ��8� (����������( ����!�) 
�'� ��,� (#���������( ����!�) $���!���������-
�!�( #'��!����. ����������!� ���$��$ ����!��� 
� ��,���� (iE � Ei, iTj � jTi) ����������;�� �����-
��� ���;!�;��. ��'�� #��#����� �;!�� E � T 
�;�;� �������%�" ! ���;!�;��� 1, 2, 4, 5, � �����-
���, e � t, — ! ���;!�;��� 3 � 6. ���;!�;��  
� #�'�������������� )'�!������� �����"���� 
�;��� ����'"�% #�����!������� (iE, iTj). �'��;-
�� �������%, ��� �D 8���� A�+;���;=C�$  
� ���'. 3 ���;!�;� ������ (E, E, T � T) ��'� �#�-
���� ����� [ 5, 6 ], ����!� �#����'���� ��#� ��-
��������;=C�$ ����! ��H � ;������'���� �D��-
����"D�( ��,�; ���� ���'��� ���� �#�����.  

k�D����!�" ����D'�������% ;+'������$ 
������ � D��!�'%��" ��������" ���#'��!�����$ 
��!�,���( ��;�'��'���=� ��'���� ���"�� 
���;!�;� !�,��+� ����. I ��D;'%���� ��H ��+• 
��7����"�� 60 ���&�������$ ���;!�;�! <'���'%-
��� �����;��� ������=� ���;!�;�� ������	��  
� #�'�������������� �������� �����"����, iE 
�'� Cs(2A�). �!�8����� ���;!�;�� � #�'�����-

��������� �������� �����"����, iTj �'� C2(2A), � �� 2 !!�'/��'% ��8� #� )���+�� � #� ���-
��� ������� +������� ��!,� "�'"=��" �����;���� ��H ��� )�� ��#� ���;!�;� $���!����D;-
=��" ��'����� D������ ;�'������( ��"D� C—C (�!�'� 2 Å), �� !�����( '�!�'�D����� D����-
��'%��" ����% #'������� �K�� (�� ���. 3 )�� ��"D% �'" ��+'"������ �� #����������). �'" !�,-
��( !��A����&��, % � �, �;C����;�� ��!,� #� ��� ���;!�;�� � ��#�'�������������� �����-
��� �����"����: ��� Cs(2A�), iE � ie, � ��� C2(2B), iTj � itj, ��D'���=C���" '�!�'�D�&��( �K�� 
(��. ���. 3). I�� )�� ���;!�;�� ���=� D������ ��'�� ����!�� )���+�� (��. ���'. 3) � "�'"=��" 
���'����� ���!��� #����+� #��"�!�, �.�. #���$������ �����"��"�� (��). ����!� �� ���� �D 
)��$ �� �� ��"D����� '�!�'%��� �����;�� iTj � +'���'%���� iE. ��#��!� ��(�� �� ��,�; 
)���� �����;���� �� ���'� ;�#�$�.  

K������, ��� #� ������ UB3LYP/6-31G* #����&��'%��" #����$����% � �!��������� ����! 
iTj ���%�� #�'�+� (��. ��!,� [ 5, 6 ]), ������'%��" !�'�����'%��" ������� ���+� 104 ��–1. ����-
������� #��&��;�� �������� +�������, � ���������, +���������!�� #���'�,����, � )��� �';��� 
��+;� �����% �8������� ��D;'%����. ��(������'%��, #�� ��#�'%D������ �+���������+� #� 
�#��; ������ ROB3LYP/6-31G* +������ ����� ���� ����&���'%��� ����������� D�������, ��-
��������;=C�" �����" ������� 81i ��–1. k���� !�'�����" � ����$ �';��"$ ���� � �� ,�, �#;�! 
#� IRC � #���'�,���� ROB3LYP #������� ! ��������������� ���;!�;��� iE, Ei.  

���������� #����������� ��D;'%����� ;!�D����� �� ��!����!�����% �������� +�������.  
I ��"D� � )��� �� #����'� UB3LYP ������� #;�� �������� ���;!�;�� 1E ������� !��������� 
���!&�� (� !������� !��������� ���!&�� ��#�'%D���'� ��;+�����( ;+�' 	1(4,5,1,2). ��+'���� 
#�';������ ������, ���;!�;�� kTl, lTk "�'"=��" #���$������ �����"��"�� �������� ���;!�;� 
iE, �.�. #;�% �������� �!'=���� ��� D��!�'%��- �����������$ ��: iE 
 kTl / lTk 
 Ei. E��%�� 
�������� #� ������ UB3LYP � MP2 �������� ��D�!, �!�'� 2 !!�'/��'%, ��� �� �����+� #��- 
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���. 4. _�!'� #��������C���" ��+•.  
I��8��� ���+�;+�'%��!�� ����������;=� �����;���, &����� ������ — �� 

 
��8��� ��'����; 1,2 !!�'/��'%, �#����'���;= �D �����$ H�� � [ 7 ]. K������, ��� �D������(-
����� � �����&�( ��,�� �����'�D������% !��A����&�= T �#'��% �� #�"�'���" ��'!�+� ����-
�;�� �� #����&��'%��( !����( ��������.  

����'%��� ������ ��(������ ��, iE, ie, � iTj, itj (��. ���'. 3, ���. 3), "�'"=��" �� ������$ 
��D��$ &�!'�� #��������C���", !�,��( �D !�����$ �#������� �D����#�����C���" ���;!�;� 
iE, Ej. I�� ��� #����$��"� �� &�!'�� #��������C���" ���;!�;� ��������� C2v (��. ���. 2). 
_�!', �D����,����( �� ���. 4, �, "�'"���" ���'�+�� ��!'������+�� #��������C���" � ��(-
���'%��( ��'�!;'� �� [ 2 ]. I 
� _�+ )��� ��# #��������C���" ��;C����'"���" ����D �� iTj, 
��C�� ���'� ���&�������$ ���;!�;� &�!'� ����� 20. E��%�� #��������C���" ���������� ����! 
(�6 !!�'/��'%), D������'%��� �D������"� #�� ���,���� ���'% !��������� #��������C���" 
#�����+�=��" �� ��'%!� ��;+������ ;+'�, �� � �'��� ��"D�(, ��� "�'"���" �'�������� �D����-
��" )'�!������+� �����"��" 
�.  

I �D����,����� �� ���. 4, � ��!'�������� #��������C���� !��A����&�� iE � Ej #���$��"� 
��;+ � ��;+� ��!�� ����D��, ��� ����!�� i � j #�����'�,�� �������� ������ ;+'�����. �� )��( 
,� D�!����������� � ��+• ��;C����'"���" �C� ���� ��� #��������C���", � !������ �D����-
#�����C���" ������	�� iE, � Ei #����$��"� ��D������� ����D �� jE � Ej ��������������.  
�;C����;�� ��� D��!�'%��-�����������$ &�!'�: 1E,4E,2E,5E,3E,1E,4E,2E,5E,3E  
� E1,E4,E2,E5,E3,E1,E4,E2,E5,E3 (��. ���. 4, �), ��"D����$ ��,�; ����( �� ��������. ��� D���-
!���� !�,��+� &�!'� #����$���� �!���! A�D� )'�!������( ��'����( A;�!&��, ��� "�'"���" 
;!�D����� �� ��$�� ���!� !������!�+� #���������". E��%�� #��������C���" ������'"�� 
7,7 !!�'/��'% #� ������ B3LYP-��������. ����� MP2 ���� ���%8;= ��'����; — 
5,4 !!�'/��'%. H�� #��������C���� ���'�+���� ���;, ��� ����� ����� � ����$ ����!�������-
�����$ "�-��''�����!�$ ��'�!;'.  

K�!����������% �D������" ����!��� ���;!�;� #�� #����$ ��;$ ��#�$ !��A����&�����$ 
#�����C���( ��;�'��'��� ��������� �K�� �$ ��: ��� '�!�'�D����� �� �������$ ��"D"$  
�—� (��. ���. 3). ��;+�( ��� ���=� �K�� �� �'��;=C�$ ��;$ ��#�� #��������C���". ��"D� 
�—�, �� !�����$ #����;C�������� '�!�'�D����� �K�� ���;!�;� ie � itj, �� "�'"=��" �����-
���� (��. ���. 3), � ����!��, �#����'"=C�� ���;!�;�� E, ��"D����� )���� ��, ��!,� �����"�-
�" ! ���������� ������ ;+'�����. 

I �';��� !��A����&�����$ #���$����, ��;C����'"=C�$�" ����D �� itj (��. ���. 4, �) ���-
�� � ����D ���� �!�D���=��" ����� � �#��� #'��!���%=, ����D������( ����'%���� ������� 
;+'�����. H��� &�!' �!'=���� ��� ���"�% ���;!�;� iE, Ei, #�� �+� D���!���� )'�!������" ��'-
����" A;�!&�" ���"���" +'��!�.  

�$��� #��������C���", #����$��"C�+� ����D �� ie � ei �D����,��� �� ���. 4, �. H�� �#"�% 
,� ��� &�!'� — �D����#�����C���" �!��������� iE, � Ei ��;C����'"=��" ��D�������. �� #�-
�!�'%!; �� #����+� &�!'� (�#'�8��" '���" �� ���. 4, �) "�'"=��" ���;!�;�� ei, � �����+� 
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(#;�!�����" '���" �� ���. 4, �) — ���;!�;�� ie, � !�,��� &�!'� ����� ;+'����� #��'�����-
��'%�� �!�D���=��" ����� � �#��� #'��!���%=, #������ ��!'�������;� #��������C���=. K�-
��!���� !�,��+� &�!'�, !�! � � �';��� �, ��#����,�����" �!��!�� A�D� )'�!������( ��'����( 
A;�!&��. �����( ��# #��������C���" ����� ����( ��D!�( )���+������!�( ���%�� #� ������ 
MP2 �������� — 3,9 !!�'/��'%. H�� D������� �'�D!� ��'����� 3,6 !!�'/��'%, �#����'����(  
� [ 7 ] �'" ���������!�+� #��&���� � #���������� ��!'������� ������ ;+'����� �� #'��!���� 
!�'%&�. 

��H ��+• ���+������, �� #�'��" �$��� ��7����"�� ������ �$��� #��������C���" 
(��. ���. 4) � #"�% #;��( �������� � ��,�� ���% �D����,��� � ���� #�'��+� +��A� � ���"�%= 
���8����� — 610.  

H���+������!�" #���#������'%����% #��������C���", ��;C����'"=C�+��" � ���� ��;$ ��-
D�������$ &�!'�� (��. ���. 4, �), #������� ! #���&�#��'%���; ��'���= !��A����&�����+� 
#�������" ��+• #� ��������= � ��(���'%��( ��'�!;'�(. I �';��� !�����-����!�'� �������"  
� #��������C���� "�'"=��" ��D��������� #��&������, #����!�=C��� ����D ��D��� ��.  

��� �����#����&�� �#�!���'%��$ �����$ ����$����� ;�������% ��� ��#� ���;!�;���( 
��,���!���� ��+, #�����"C�$ ! ���������!��; ;��������= !������� #�������+� �	I. ��';-
���% D������� #�������( !�������� �	I, ����������;=C�� �#�!���'%��� ������ #�� ����-
!�$ ���#����;��$, ;�����", #�����" ;��������� #� ����&��� ���;!�;��� iE, Ej � iTj. �D �����$ 
���'. 3 #�';���� ��'����; 5,9 <�, !�����" ���������� �'�D!� )!�#��������'%���; D������= 
6,3 <�. ��#�'%D������ �'" ;��������" ��'����, #�';�����$ � [ 6 ] � ��D����� �������  
6-311G**, #������� ! D������=, � �������� ������; )!�#��������'%���;. 

%���()��
� 

����������� ���'�������� #�!�D�'�, ��� �����������!�" ��H !�����-����!�'� &�!'�#��-
���� ����� ����% �'�,��� �������� � ��7����"�� 60 ���&�������$ ���;!�;�. 
�����-����!�' 
"�'"���" ���;!�;��� ��,���!�� #� ����8���= ! �������� � #��������C���= � ��'%!� ;��� 
����$ ��#�� ���,���" #�D��'"�� ;���'��������'%�� �#����% )!�#��������'%��� #�������� 
#�������+� �	I. ���;!�;��( ������'%��( )���+�� "�'"���" !��A����&�" ������	�. ������-
������ � #���'�,���� MP2 ��'����� ���%���� �������� � ��,��+� &�!'� #��������C���" 
�'�D!� ! �&������� � [ 7 ] �D )!�#��������'%��$ �����$ H��. 

 
������ ��#�'���� #�� A��������( #�����,!� �����(�!�+� A���� A;��������'%��$ ��-

�'�������(, #���!� | 08-03-00495. 
�*7�"6  97�%�#���: 

1. Legon A.C. // Chem. Rev. – 1980. – 80. – P. 231 – 262 
2. Sax A.F. // Chem. Phys. – 2008. – 349. – P. 9 – 31. 
3. Bersuker I.B. //Chem. Rev. – 2001. – 101. – P. 1067 – 1114. 
4. Tabata M., Lund A. // Chem. Phys. – 1983. – 75. – P. 379 – 388. 
5. Lunnell S., Eriksson L.A., Fängströ T. et al. // Chem. Phys. – 1993. – 171. – P. 119 – 131. 
6. Liu Y.-J., Huang M.-B. // J. Mol. Structure (Theochem). – 2001. – 536. – P. 133 – 142. 
7. Sjöqvist L., Lund A., Maruani J. // Chem. Phys. – 1988. – 125. – P. 293 – 298. 
8. Lindgren M., Komaguchi K., Shiotani M., Sasaki K. // J. Phys. Chem. – 1994. – 98. – P. 8331 – 8338. 
9. Deleuze M.S., Delhalle J. // J. Phys. Chem. A. – 2001. – 105. – P. 6695 – 6702. 

10. Deleuze M.S., Delhalle J., Pickup B.T. // J. Phys. Chem. – 1994. – 98. – P. 2382 – 2396. 
11. Schmidt M.W, Baldridge K.K., Boatz J.A. et al. // J. Comput. Chem. – 1993. – 14. – P. 1347 – 1363. 
12. Schaftenaar G., Noordik J.H. // J. Comput. – Aided Mol. Des. – 2000. – 14. – P. 123 – 134. 
13. ;������� 7.;., *������� �.<. I�������� �D������(����" � ��'�!;'�$ � !�����''�$. – �.: ��;!�, 

1983. 
14. Siri D., Gaudel-Siri A., Tordo P. // J. Mol. Structure (Theochem). – 2002. – 582. – P. 171 – 185. 
 


