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������� ��������������� �!�"�#!� ��$���$ �-�-%��%�$����&����"��" ���$�#�, �-�-
%��%�$����-��-�����&�����$� (��#�' DFT/B3LYP/cc-pVTZ), ��#���� %�� �&����!���� 
�-���%$����! �%���&�� %��*!$*#+ 0�'������#�$$������� �!�"�#!�. ��#���!$���, �#� 
��$���$� �-�-%��%�$����&����"��" ���$�#� ����# 16 ����������!, ��#���� %� !�$�-
���� �#����#�$+��7 9���;�" ��0�� ���'�$�#+ �� ��#��� ;��%%� � �#����#�$+���� 
9���;�*�� 0, 1,6, 6,5, 8,1 ���$/��$+, � ��$���$� �-�-%��%�$����-��-�����&�����$� — 
=��#+ ����������! � �#����#�$+���� 9���;�*�� 0 ���$/��$+ ('!� ����������, �(�Ph—
O—C—C)=180�) � 1,6 ���$/��$+ (��#��� ����������, � (�Ph—O—C—C)=64,4�). ?� !��7 
����������7 ��$���$� 3-��AG ����$+��� ��$+�� ���%�$�;�H#�* %�' �;$�� 35� �#��-
��#�$+�� '��; '��;�. 
���������* � %$����� ���%�$�0����� '!�7 ��$�� ����# 9���;�H 
�� 1,5 ���$/��$+ !�=�. �%��'�$��� &��+��� !��#�����;� !��I���* ���$����7 ;��%%  
� ��#���!$���, �#� �#���#����* ��0��#���#+ ��$���$ ! ����!��� �%��'�$*�#�* !����0-
���#+H !��I���* ���;���#� —C2�5 !����; �!*�� C—C. J�������, �#� � ���#�� #��%�-
��#��� ��I��#!���� �!�$���!�H#�* ��%$�#�'� ��$�&���" �����#�#�$* —OC3H7, ��#�-
��� %�!�=�H# !���*#���#� %���7�'�! ��0'� ������������. ��#���!$���, �#� �-�-
%��%�$����&����"��* ���$�#� � �-�-%��%�$����-��-�����&�����$ �%���&�� �&����!�-
!�#+ �-���%$���� � !�'���'��" �!*�+H ���'��" ��$�. ������#���� '!� !�'� �#���#��-
��" ��;�������� �-���%$����!: $���"��* � ��;�$*���*. ? �����7 NBO-���$��� �&��0-
'��#�* &$����#+ 9���;�" �-���%$����! �����;� �#�����*, ��#���* ��0�# *!$*#+�* %��-
����" ��$���* '!�7 0�'������#�$$������7 ��&��� �-���%$����! �-�-%��%�$����&��-
��"��" ���$�#� � �-�-%��%�$����-��-�����&�����$�.  
 
DOI: 10.15372/JSC20170102 
 
� & 0 � � � ( �  1 & # � �: 0�'��� ����#�$$�, �-�-%��%�$����&����"��* ���$�#�, �-�-%��-
%�$����-��-�����&�����$, �!��#�!�-7��������� �����#�, NBO-���$��, ����������, 
��%$�#�'� ��$�&���", �-���%$����, !�'���'��* �!*�+. 
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J��$�'��� '��*#�$�#�* �����#�$+�� !����� ��#���� ���$�'�!�#�$�" � #�� ����!����� 
��*;��� ��#����$��� �$� ������#����$�� !#���;� %���$���*, '$* ��#���7 7����#���� %��*!-
$���� ����������7 �!�"�#!. �'��� �� �%���&�! ������;�������� ��*;��7 ��#����$�!� *!$*-
H#�* �%����������� ��0��$���$*���� !�����'�"�#!�*, � ��#���� �#����#�* !�'���'��* 
�!*�+ (?�). 
��������� �!�"�#!� � ����!�� %�!�'���� 0�'������#�$$������7 (�
) ���#�� �%-
��'�$*H#�* '!��* ���#�����: �!�"�#!��� ����7 ��$���$, #.�. �7 �����" � ��������, � #��0� 

                                                                 
©  U�����!� �.�., WX'���! �.�., [%�$�!�* 
.\., ���&� �.�., ������ �.]., 2017  



�.�. U���^\?�, �.�. W_����?, 
.\. [J��\?�` � ��.  16 

��0��$���$*����� !�����'�"�#!�*��, ��#���� !$�*H# �� ��������%������� %�!�'���� ���-
#���. 

? '����" ��&�#� ������#���� �#������ � ��������������� �!�"�#!� �-�-%��%�$����&��-
��"��" ���$�#� (3-��G
) � �-�-%��%�$����-��-�����&�����$� (3-��AG), � #��0� �-���%$��-
��!, �&����!����7 ! ����$+#�#� �7 !�����'�"�#!�*. 3-��G
 [ 1 ] *!$*�#�* 9���#��#��%��� ��-
��#�;���� (�&�����# ����#������H ���� ��� ! ��0��� ��;��!���*, #�� � ! ��0��� �7$�0'���*), 
! #� !���* ��� 3-��AG [ 2 ] �#����#�* � �$���� ����#��%��7 ����#�;���! (�&�����# ����#���-
���H ���� #�$+�� ! ��0��� �7$�0'���*). �$�'��# �#��#�#+, �#� ! ��0��� ��;��!���* 3-��AG 
!�'�# ��&* ��� ������������� ���'������.  

? ���#���7 ����;��—������;�� !����0�� �&����!���� �-���%$����!, ��#���� %���0��# 
#��%���#��� %���7�'� ����#�$$—�������� � ���=��*�# �&$��#+ ��I��#!�!���* %��$�'��". J�-
'�&��� %�!�'���� '$* ������#��!����" ���#��� 3-��G
—3-��AG &�$� ��#���!$��� ! ��&�#� 
[ 3 ] ��#�'��� %�$*����������" #������������%�� � '����������$+��" �������HI�" ��$�-
����#��� (�!�"�#!� ���#��� ���$�'�!�$��+ ! ��0��� ��;��!���*). �#������, �#� ! ����#���-
���" � ! ���#��%��" ����7 9�!���$*���* ����+ ���%����#�! 3-��G
 � 3-��AG ����# ���-
&�$+=�� �������� %$�#���#� ���'� !��7 ���$�'����7 �����".  

�$* %�'#!��0'���* !����0���#� �&����!���* �-���%$����! ��0'� 3-��G
 � 3-��AG 
���� !�%�$���� #����#������� ���$�'�!���� ;����#�������;� � 9$��#�����;� �#�����* H-���-
%$����! ���#�!� 1:1 (3-��G
:3-��AG = 50:50 ��$.%) � �%��'�$���� 7����#����#�� ��0��$�-
��$*���" ?�. J��'!���#�$+�� !�%�$��� %���� !��7 !����0��7 ����������! �&��7 ��$���$  
� ��$+H ���$��� �#���#����" ��0��#���#� � !�&��� ���&�$�� 9���;�#������ !�;�'��7 �#���-
#�� '$* ��'�$���!���* H-���%$����. ������#���� !$�*��� #��%���#��� �� *'����H '������� 
����������! 3-��G
 � 3-��AG � !����0���#+ #������������ ��;�$*���" ����� �-���%$��-
�� ! $���"��H. 

�
�
��
�-����2�	��� ��	2��� 

J�� !�%�$����� �!��#�!�-7��������7 �����#�! (%���# Gaussian-09 [ 4 ]) &�$� ��%�$+��!�-
�� ��#�' HF � ��#�' DFT � ���������$��� B3LYP [ 5 ] � B97D [ 6 ] � � &�������� ��&����� 
cc-pVTZ [ 7, 8 ], 6-311++G** [ 9 ]. �$* !��7 �#���������7 #���� �� %�!��7���#� %�#�����$+��" 
9���;�� ��$���$ 3-��G
, 3-��AG � �-���%$����! 3-��G
�3-��AG !�%�$���� %�$��* �%-
#�������* ;����#�������7 %�����#��! � �����# ���#�# ��$�&���". �$* !�*�����* %����� ��-
#�"��!��#� ��;�$*���" �����;������ �-���%$���� %��!�'�� NBO-���$�� [ 10 ] ���%��'�$���* 
9$��#�����" %$�#���#�. ?����$�����* ;����#�������7 �#���#�� !�%�$���� � %���I+H %��-
;����� ChemCraft [ 11 ]. 

���4�5���� � �� ��	46��
�� 

�#�7#�8�/�#��(� 1�#91;��. �$* ��$���$ 3-��G
 � 3-��AG !�%�$��� ���$�� ������-
��������7 �!�"�#!. ��#�'�� DFT/B3LYP/cc-pVTZ ������#��� %�#�����$+��� ������� !��#-
�����;� !��I���* (JW??) ��#�$+��7, 9#�$+��7, %��%�$+��7 � %��%�$����-���;���#�! �&��7 
��$���$, � #��0� JW?? ;��%% —O� � —C��� ��$���$� ���$�#�. �� ���. 1 ! �����#!� %��-
���� %��'�#�!$��� JW?? ;��%%� —C2H5 ��$���$� 3-��G
. ��#���!$���, �#� '����* ��$���-
$� ����# 16 ����������!, ��#���� %� !�$����� �#����#�$+��7 9���;�" ��0�� ���'�$�#+ �� 
��#��� ;��%%� (� 9���;�*�� 0, 1,6, 6,5, 8,1 ���$/��$+). �� ���. 1 (!����) %������� %��'�#�!�#�-
$� %��!�7 #��7 ;��%%.  

�����#�* �� &$����#+ 9���;�" ����������! I � II (��. ���. 1), !�$����� �G0 (298 K) '$* 
���������� II �����!��#�* ��0� ! ����!��� �� ���# ������� ! ��$�&�#�$+��" ���#�!$*HI�" 
9�#��%��. 

���&�$+=�* �#���#����* ��0��#���#+ ��$���$� 3-��G
 �!*���� � ��#����0����� !��-
I����� ��#�$+��7 � 9#�$+��7 ;��%% (!���#� &��+���! �3 ���$/��$+, ��. ���. 1). 
��$�#��" 
���;���# —C��� ��0�� ������#��!�#+ ��� 0��#��". G��+��� !��#�����;� !��I���* ;��%%  
—�� � —C��� ���#�!$*H# �12 � �8 ���$/��$+ ���#!�#�#!����, � 9���;�* ����������! � �#-
���#�" �����" ;��%%� —C��� (�(�—O—C=�) = 180� ��������� IV, ��. ���. 1) &�$�� ���  
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���. 1. JW?? ;��%%� —C2H5 !����; �!*�� C—C (�!��7�). ^�#��� �� =��#��'��#�  
����������! ��$���$� 3-��G
 (�����). 

?�$����� �#����#�$+��7 9���;�" ����������! �E � �#����#�$+��7 9���;�" U�&&��  
�G 0(298 K) %��!�'��� ! ���$/��$+ 

 
�� 6 ���$/��$+ !�=� 9���;�� ���#!�#�#!�HI�7 ����������! � �����#�" �����" (�(�—O—
C=�) = 0�, ��������� II).  

��$���$� 3-��AG ����# #���" 0� �����#�#�$+ —OC3H7, ��� � ��$���$� 3-��G
, � �'��-
#����� JW?? ;��%% 9#�;� �����#�#�$*. ���$�� JW??, ������#����7 ��#�'�� DFT/B3LYP/cc-
pVTZ, !�*!�$ ��$���� � ��$���$� 3-��AG =��#� ����������! � �#����#�$+���� 9���;�*�� 
0 ���$/��$+ ('!� ����������, �(�Ph—O—C—C) = 180�) � 1,6 ���$/��$+ (��#��� ����������, 
�(�Ph—O—C—C) = 64,4�). 

?� !��7 ����������7 ��$���$� 3-��AG ����$+��� ��$+�� ���%�$�;�H#�* %�' �;$�� 35� 
�#����#�$+�� '��; '��;�. 
���������* � %$����� ���%�$�0����� '!�7 ��$�� ����# 9���;�H 
�� 1,5 ���$/��$+ !�=� (���. 2) � *!$*�#�* ��'$�!�" #����" %��!�;� %��*'��.  

	���� �&�����, ������#��!����� ��$���$� �&$�'�H# ��������������� ���;��&������, 
� �#����#�$+�� ��!������ &��+��� ��������������7 %���7�'�! ��;�# &�#+ %������" ����-
!�7 %���7�'�! ���#!�#�#!�HI�7 ���'�����" � �7 �-���%$����!. 

��#8�;����1<�� %���8�;�( <#�7#�8��#� 3-���� � 3-����. �8%&�;*"( <#&�)���9. 
�� ���. 3 %������� '$��� �!*��" ! '!�7 ���&�$�� ��#�"��!�7 ����������7 3-��G
 � 3-��AG. 


�� !�'�� �� ���. 3, �����#�#�$+ —O�3�7 (—R) ����# �'�����!�� ;����#�������� %���-
��#�� ! �7�'��7 ����������7 3-��G
 � 3-��AG. G�$�� #�;�, '$��� �!*��" ! �����#�#�$� ��-
#�H#�* %���#������ ����������� � ! ���$����7 ����������7 9#�7 ��$���$. �'���� ��%$�#�-
'� ��$�&���" ���;���#� —��3�7 �#����#�$+�� 0��#��" ���#� ��$���$� ��$+�� ��!��*# �� 
#�$+�� �# #��%���#���, �� � �# �;� �����������.  
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���. 2. JW?? ���;���#� —C6H4CN !����; �!*�� �—C ! ��$���$� 3-��AG 
 

 
 

���. 3. �$��� �!*��" ! ���&�$�� ��#�"��!�7 ����������7 3-��G
  
� 3-��AG (DFT/B3LYP/cc-pVTZ) 

 
�$* ������#����* !$�*��* #��%���#��� �� *'����H '������� ����������! ���� ������#�-

�� ��%$�#�'� ��$�&���" (�
) ����������! I, II, III ��$���$� 3-��G
 (��. ���. 1) %�� #��%���-
#���7 200, 380, 420 K. �$* !����$���* �
 ��%�$+��!��� %��;����� Shrink [ 12, 13 ] � ��$�!�� 
%�$�, ��"'����� %�� �����#� ���#�# ��$�&���" ��#�'�� DFT/B3LYP/cc-pVTZ.  
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? �����#!� %������! '$* ���!����* 
!�&���� �
 %�� �#���! �Ph(—R)�O(=C), 
�#���*I�7�* � 0��#��" ���#� ��$���$� � 
�%��'�$*HI�7 ��%$�#�'� ���I���" ;��%-
%� —C��� �#����#�$+�� ����$+��;� 
���;���#�; �#���! C(H3)�CPh(—R), �%��-
'�$*HI�7 ��%$�#�'� ���I���" ��#�$+��" 
;��%%� �#����#�$+�� ����$+��;� ���;-
���#�, � �#���! C(H3)�O(—H) ��0'� ��-
#�$+��" ;��%%�" �����#�#�$* � ���$�#��" 
;��%%�".  

�#������, �#� ��%$�#�'� ��$�&���" 
0��#��" ���#� ��$���$� &$���� ! #��7 
����������7 � ! ���+=�" �#�%��� �����*-
�#�* � ���#�� #��%���#���. ��%�����, ��-
%$�#�'� ��$�&���* �Ph(—R)�O(=C) �����*�#�* �# 0,073 '� 0,096 Å %�� ��������� #��%���#�-
�� �# 200 '� 420 K.  

��%$�#�'� ��$�&���" �����#�#�$* R �#����#�$+�� ����$+��;� ���;���#� C(H3)�CPh(—R) 
��!��*# �# ����� ���������� �, ��� !�'�� �� #�&$. 1, �!�$���!�H#�* %�� %���7�'� �# ������-
���� II � %$����� �#������� �;$���'��;� ��#�!� ! �����#�#�$� � ����������� I � III � ��%$�-
���� �#������� ��#�!� (��. ���. 1). \I� &�$�� ��$+��� ���$���* ��&$H'�H#�* ! ��%$�#�'�7 
��$�&���" C(H3)�O(—H) ��0'� �#����� C(H3) ��#�$+��" ;��%%� � �#���� � ���&����$+��" 
;��%%�. 

	���� �&�����, � ���#�� #��%���#��� %�!�=��#�* �� #�$+�� !���*#���#+ %���7�'� �# 
���������� II (%$����" ��#�! —OC3H7) � ����������� I �$� III, �� � ��I��#!���� �!�$���-
!�H#�* ��%$�#�'� ��$�&���" �����#�#�$* —R, �#� %��!�'�# � ���#� !������" ����%��*'����-
���#� �#���#����7 �'���� ���#��� � �!�$�����H �� �&|���. 

	;�#���� � >���?�;�<� 
-<#8%&�<1�, #)��@#����#?# 8#&�<*&�8� 3-���� � 3-����. 
��#�'��� '����������$+��" �������HI�" ��$�����#��� � %�$*����������" #������������-
%�� ��#���!$���, �#� �-���%$��� ���#�!� 1:1, �&����!����" ��$���$��� 3-��G
 � 3-��AG  
! #��%���#����� ��#��!�$� �# 92 '� 112 �C, =����� ��#���;� '��#�;��# 20 �C, �&$�'��# ����-
#������" ��������", #�;'� ��� � ��'�!�'��$+��;� ����;��� 3-��G
 ��#��!�$ ��I��#!�!���* 
����#������" ���� ���#�!$*�# !��;� 9 �� (����#������* �������� ��I��#!��# ! '��%����� #��-
%���#�� �# 145 '� 154 �C) [ 3 ]. J������" �!�$�����* #��%���#����;� ��#��!�$� ��I��#!�!���* 
�������� *!$*�#�* �&����!���� ?� ��0'� 3-��G
 � 3-��AG. 

}��$�0�!��# !������* �I� �'�� �&����0����" 9��%������#�$+��" ���#. � ��'�!�'�-
�$+��" ����#�;�� — 3-��G
, � �&����!����" �� �-���%$��� ���H# '!� ����#������7 ��&��-
��: �����#��%���#����H � !�����#��%���#����H. ��&���� �#$���H#�* ������������ � ��-
��������� �!�"�#!���. ?�����#��%���#����* ����#������* ��&���� �&�����#�* �� �����#��%�-
��#����" %�� ����!�� %���7�'� I ��'�. � 3-��G
 �����#��%���#����* ����#������* ��&���� 
��I��#!��# ! '��%����� #��%���#�� �# 145 '� 150 �C, � �-���%$���� — ! '��%����� #��%���#�� 
�# 92 '� 100 �C. ?�����#��%���#����* ����#������* ��&���� 3-��G
 ��I��#!��# ! '��%����� 
#��%���#�� �# 150 '� 154 �C, �-���%$���� — ! '��%����� #��%���#�� �# 100 '� 112 �C. 	���� 
�&�����, %�� �&����!���� �-���%$���� %����7�'�# ���=������ ��#��!�$�! ��I��#!�!���* 
����#������7 ��&��� � %���0���� #��%���#�� �7 ����!�7 %���7�'�!. 

�$* ��'�$���!���* H-���%$���� ��0'� ��$���$��� 3-��G
 � 3-��AG ��%�$+��!�$��+ 
�7 ���&�$�� 9���;�#������ !�;�'��� ����������. ~���;�H ���%$�����&����!���* �%��'�$*-
$� !���0�����: 

�E���% = EA—B – EA – EB,  
;'� �i — %�$��* 9$��#�����* 9���;�*, ���#!�#�#!�HI�* �%#���$+��" ;����#��� ��0'�;� i-;� 
����#���� �������. 

	 � & $ � � �  1  

��������� ���
�	��� (Å) �	
 	����� � �

! �����
-
�

	! 3-��G
 �
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	"��! �
��

	��
	!, �����
���-
��#$�! �
���	���%
����� (Cr), &�����
���	���%
-
����� (�
�	��%
�����, N) ����������, 	 �	�&
 ��-
������# �"��
����� &������� (I) ����
�� 3-��G
 
                            � 3-��AG ����	�	 1:1 

C(H3)�CPh(—R) C(H3)�O(—H) 
T, K 

II I   III II I   III 

200 Cr 0,076 0,136 0,121 0,104 0,212 0,300 
380 N 0,093 0,180 0,160 0,139 0,290 0,415 
420 I 0,097 0,189 0,168 0,146 0,305 0,437 
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	 � & $ � � �  2  

�
	��
��
 !	
	��

����� �-�����
��	, 
	��%��	���! 
	"���� �
���	�� 

��#�' r (O—H), Å r (H�N), Å �;�$ �—H�N, ;��'. �E���%, ���$/��$+ 

HF/6-311++G** 0,951 2,146 177,8 6,1 
B97D/6-311++G** 0,986 1,908 178,0 8,0 
B3LYP/6-311++G** 0,980 1,929 178,2 6,8 
B3LYP/cc-pVTZ 0,980 1,924 178,7 7,2 

 
U����#�������� � 9���;�#������� 7����#����#��� �-���%$���� &�$� ������#��� ��#�'�-

�� DFT (B3LYP, B97D) � HF � &������� ��&���� 6-311++G** � cc-pVTZ (#�&$. 2).  
J� ����$+#�#�� �����7 ��#�'�! 9���;�* ���%$�����&����!���* �E���% ���#�!�$� �# 6 '� 

8 ���$/��$+, �#� ���#!�#�#!��# %��'�#�!$���*� � !�'���'��" �!*�� ���'��" ��$�. 

���� !�$���� �E���%, ��#�'�� DFT � ;�&��'��� �&�����-�����$*������� ���������-

$�� U����� B97D � ���#�� '��%��������;� !�����'�"�#!�* ������#��� 9���;�* ��0��$���-
$*���;� !�����'�"�#!�* �E��!, %��'�#�!$*HI�* ������#+ �%#�������!����" 9���;�� ���%$��-
�� � 9���;�" ���#�!$*HI�7 �;� ��$���$ � �7 ;����#���" ! ���%$����. �$* �����#� %��$�'��7 
��%�$+��!�$� !�����# SP (Single Point). ~���;�H !�����'�"�#!�* ��0'� '!��* ��$���$��� 
������#�!�$� %� �����$�: 

�E��! = EA�B – (E�(SP) + E?(SP)).  
G�� ���#� %�%��!�� BSSE [ 14 ] ��� ���#�!�$� 8,61 ���$/��$+, � �� ���#�� — 8,17 ���$/��$+, 

#.�. '$* ������#��!����;� ���%$���� ���$���� ! !�$�����7 �E���% (��. #�&$. 2) � �E��! �����-
$��+ ����I��#!�����.  

�&����!���� ��0��$���$*���" ?� ��%��!�0'��#�* ����#��� ���������� '$�� �!*��"  
� !�$��#��7 �;$�! ���&����$+��" ;��%%�, ! #� !���* ��� ���$�;����� %�����#�� AG ��#�H#�* 
%���#������ �����������. �#������ �-���%$����, ��#���� %�$���$��+ ! ����$+#�#� %�$��" 
�%#�������� ;����#�������7 %�����#��!, �� %��!�" !�;$*' ��0�#�* ���0�'�����, #�� ��� 
���&�$�� %�����* !�'���'��* �!*�+ '�$0�� &�#+ �&����!���, ��;'� ��%�'�$����* 9$��#�����* 
%��� �#��� ���#� &�'�# $�0�#+ �� �'��" $���� �� �!*�+H �—H. �'���� ��-�� ��$���* !�����-
'�"�#!�* ��%�'�$����" %��� ���$���'� �(=�) � �!*�� C—H (����$+��;� ���;���#� 3-��AG), 
9#�# ���%$��� %���&��#��# ��;�$*���� �#������ (���. 4). �$* �%��'�$���* 9���;�#������7 ��-
#��#, ��#���� #��&�H#�* �� %�$������ $���"��;� �-���%$���� �� ��;�$*���;�, !�%�$���� ���-
%+H#����� ��'�$���!���� $���"��;� �-���%$���� (��. ���. 4), ��#���" &�$ %�$���� �� ��;�- 
 

 
 

���. 4. U����#�������� �#������ ��;�$*���;� � $���"��;� H-���%$����,  
�&����!����;� ��$���$��� 3-��G
 � 3-��AG 
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 	 � & $ � � �  3  

'�

��� ����
��-	�(
���
���� �"	����
������ �
&�� �
���	����  
3-��G
 � 3-��AG � �-�����
��	! �� 

"����	�	� NBO-	�	��"	 

����"��" H-���%$��� ��;�$*���" H-���%$��� 
?�����'�"�#!�HI��  

��&�#�$� 
E'—�,  

���$/��$+ 
?�����'�"�#!�HI�� 

��&�#�$� 
E'—�,  

���$/��$+ 
    

LP(N) � 	*(O—H) 
	(O—H) � 	*(N—C) 

12,30 
  0,46 

LP(N) � 	*(O—H)  

(N—C) � 	*(O—H) 
LP(�) � 	*(C—H) 
	(O—H) � 
*(N—C) 

7,69 
2,60 
0,60 
0,77 

�� 12,8 �� 11,7 
 
$*���;� %�#�� ��������* !�$����� #��������;� �;$� �(�—H—N—C) '� 180� � ��7������* 
��#�$+��7 !��#����$���$*���7 %�����#��!. J�� 9#�� ����#�*��� (�=)O�H(�) �!�$���$��+ 
'� 5,280 Å. ������#��� 9���;�* $���"��;� �-���%$����, ��#���* �����$��+ �� 1,8 ���$/��$+ 
!�=� 9���;�� ��;�$*���;� �-���%$����. 

�$* !�*�����* %����� �#�$+ ��$�;� ���$���* 9���;�� '!�7 �#���#�� !�%�$��� NBO-
���$�� ���%��'�$���* 9$��#�����" %$�#���#� ! �-���%$����7. �%��'�$��� 9���;�* '������-
����%#����;� !�����'�"�#!�* ��0'� ��&�#�$*�� '!�7 ��$���$, ���#�!$*HI�7 �-���%$��� 
(#�&$. 3). 

? $���"��" ����� �-���%$���� !�����'�"�#!�� ��%�'�$����" 9$��#�����" %��� �#��� 
���#� LP(N) � �����7$*HI�" ��#��#!����" ��&�#�$+H 	*(O—H) �����;� ��$+���, ��� ! ��;�-
$*���" ����� �-���%$����. �'���� ! ��;�$*���" ����� !������H# '�%�$��#�$+��� !�����-
'�"�#!�* ��0'� �!*��!�HI�" 
(N—C) ��&�#�$+H, ���%�$�0����" ! %$�����#� ���#��$+��" 
���#� ���%$����, � �����7$*HI�" ��&�#�$+H 	*(O—H), � #��0� �$�&�� !�����'�"�#!�� ��%�-
'�$����" %��� ���$���'� LP(O) �!*�� C=O � �����7$*HI�" ��&�#�$+H 	*(C—H) ����$+��;� 
���;���#� 3-��AG. 

? ����$+#�#� ��������� 9���;�� '������-����%#����;� !�����'�"�#!�* ! $���"��� � ��-
;�$*���� �-���%$����7 �����!�H#�* &$����, � ��$� ����#+ '�%�$��#�$+��� 9$��#���#�#������� 
!�����'�"�#!�� �#��� � (NPA ���*' –0,641) ���$�#��" ;��%%� � �#���� � (NPA ���*' +0,250) 
�!*�� �—H 3-��AG, #� ��;�$*���" ���%$��� �����!��#�* %��'%��#�#�$+��� $���"��;�.  


�� �#������ !�=�, ����!��" %������" �&����!���* ��;�$*���" ����� ���%$���� *!$*-
�#�* !�����'�"�#!�� ��0'� ��&�#�$*�� LP(O) � 	*(C—H) (��. #�&$. 3). ~���;�* 9#�;� !�����-
'�"�#!�* ��%��#�!��� � #�%$�!�" 9���;��" RT %�� �  = 300 K. J�� #��%���#��� 365 K ����!�;� 
%���7�'� � � N (����#�$$—����#������* ����) #�%$�!�* 9���;�* %��!�=��# 9���;�H ���-
���#��!����;� !�����'�"�#!�*. 

�����#� ��%$�#�' ��$�&���" '$* ���%$���� 1:1 %�����$�, �#� %�� ��#������� !�����'�"-
�#!�* ���—C (���$H����* �� �%���� !��#�����7 ��$�&�#�$+��7 ����'���# ����'���#� 
O�H(�)), ��%$�#�'� ��$�&���* ��0'� ��#�$+���� ;��%%��� 3-��G
 � 3-��AG ! �-���-
%$���� !�����#��# � 2,24 (%�� �  = 300 K, ����#�$$������* ����) '� 4,78 Å (%�� �  = 300 K, ����-
#������* ����), #.�. �� ���# �!�$�����* *'����" '������� �#������ ���%$���� ��0�# ������#+-
�* �# ��;�$*���;� '� %��#� $���"��;� (��. ���. 4). ?����0��, �#�������* �%���&���#+ �-���-
%$���� �����*#+ �!�H ����� *!$*�#�* �'��" �� %����� �&����0���* '!�7 ����#������7 ��&-
���: �����#��%���#����" � !�����#��%���#����". 

����+2�
�� 

� %���I+H �!��#�!�-7��������7 ��#�'�! �%��'�$��� �#������ � �#����#�$+��* ��#�"��-
!��#+ ����������! ��$���$ 3-��G
 � 3-��AG. �%��'�$��� &��+��� !��#�����;� !��I���* 
���$����7 ;��%% � ��#���!$���, �#� �#���#����* ��0��#���#+ ��$���$ ! ����!��� �%��'�$*�#-
�* !����0���#+H !��I���* ���;���#� —C2�5. J�������, �#� � ���#�� #��%���#��� ��I��#-
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!���� �!�$���!�H#�* ��%$�#�'� ��$�&���" �����#�#�$* —OC3H7, ��#���� %�!�=�H# !���*#-
���#� %���7�'�! ��0'� ������������, ���HI��� ������ ��%��!$���* '����#���, ������ !�-
$����� � ��%��!$���* '�%�$+��7 �����#�!. ~#� �%���&�#!��# ���#� !������" ����%��*'����-
���#� �#���#����7 �'���� ���#��� � �!�$�����H �� �&|��� %�� %���7�'� ! ���#��%��0�'��� 
���#�*���.  

��#���!$���, �#� 3-��G
 � 3-��AG �%���&�� �&����!�!�#+ �-���%$���� � !�'���'��" 
�!*�+H ���'��" ��$�. ������#���� '!� !�'� �#���#����" ��;�������� �-���%$����!: $���"��* 
� ��;�$*���*. ? �����7 NBO-���$��� �&��0'��#�* &$����#+ 9���;�" �-���%$����! �����;� 
�#�����*, ��#���* ��0�# *!$*#+�* %������" ��$���* '!�7 ����#������7 ��&���. 

 
�!#��� !���0�H# &$�;�'�����#+ �����#���#!� �&����!���* � ����� �W �� �������!�H 

%�''��0�� (&���!�* ���#+, %����# x 3474). 
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