
I. £ÄÇÆÇÐËÇ
ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÐÇÎËÐÇÌÐÞØ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ (¯­°) ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ ì
ÂÍÕËÄÐÑ ÓÂÊÄËÄÂáÜÂâÔâ ÑÃÎÂÔÕß ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄÇÆÇÐËâ.1 ë 10 ´ÓÇ-
ÃÑÄÂÐËâ, ÍÑÕÑÓÞÏ ÆÑÎÉÐÞ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâÕß ÕÂÍËÇ ÏÂÕÇÓËÂÎÞ,
ÄÍÎáÚÂáÕ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÄÞÔÑÍËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÞØ
ÐÇÎËÐÇÌÐÞØ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕÇÌ, ÑÒÕËÚÇÔÍÖá ÒÓÑ-
ÊÓÂÚÐÑÔÕß Ä ÓÂÃÑÚÇÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÆÎËÐ ÄÑÎÐ Ë ÕÇÓÏËÚÇÔÍÖá
ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß. ¯ÇÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËÇ ¯­°-ÏÂÕÇÓËÂÎÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÚÂÔÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ Ä ÒÓËÃÑÓÂØ, Ä ÕÑÌ ËÎË ËÐÑÌ
ÔÕÇÒÇÐË ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâáÕ ÖÍÂÊÂÐÐÞÏ ÕÓÇÃÑÄÂÐËâÏ. °ÆÐÂÍÑ
ÇÜÇ Ä ÐÂÚÂÎÇ 1970-Ø ÅÑÆÑÄ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,11 ë 15 ÚÕÑ ÑÓÅÂÐËÚÇ-
ÔÍËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ÆÑÐÑÓÐÞÇ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞÇ (D/A)
ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎË, ÔÑÇÆËÐÇÐÐÞÇ ÔÑÒÓâÉÇÐÐÑÌ p-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÑÌ (ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Dë p ëA), ÔÒÑÔÑÃÐÞ

ÒÓÑâÄÎâÕß Ä 10 ë 100 ÓÂÊ ÃÑ'ÎßÛÖá ¯­°-à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕß
(¯­°-ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß) ÊÂ ÔÚÇÕ ÔÎÂÃÑ ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô âÆÇÓÐÞÏ
ÑÔÕÑÄÑÏ p-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. ¿ÕËÏ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÃÑÎßÛÑÌ ËÐÕÇÓÇÔ Í
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ÐÇÎËÐÇÌÐÞØ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕÇÌ
ÕÂÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÒÑËÔÍÖ ÏÇÕÑÆÑÄ, ÒÑÊÄÑÎâáÜËØ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞ-
ÄÂÕß ÄÇÎËÚËÐÞ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË Ë ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÕß ÔÕÓÑÇ-
ÐËÇ ÄÞÔÑÍÑà××ÇÍÕËÄÐÞØ ÐÇÎËÐÇÌÐÞØ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ©Â
ÒÑÔÎÇÆÐËÇ 20 ÎÇÕ ÍÓÖÅ ËÔÔÎÇÆÖÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÓÂÔÛËÓËÎÔâ.16 ë 22 ©ÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ÒÓÑÅÓÇÔÔ ÆÑÔÕËÅÐÖÕ Ä ÑÃ-
ÎÂÔÕË ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË
ÏÑÎÇÍÖÎ,23 ë 27 ÚÕÑ ÆÂÎÑ ÍÎáÚ Í ÃÑÎÇÇ ÆÇÕÂÎßÐÑÏÖ ÒÑÐËÏÂÐËá
ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÅÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ Ë ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË
ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËâ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ. £ÎËâÐËÇ
ÒÓËÓÑÆÞ p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎÑÔß ÐÂ ÒÓË-
ÏÇÓÂØ ÒÑÎË×ÇÐËÎÇÐÑÄ, ÒÑÎËÇÐÑÄ, ÒÑÎËËÐÑÄ Ë ËØ ÆË×ÇÐËÎ-
ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ ÐÂ ÒÓËÏÇÓÂØ ÏÑÎÇÍÖÎ c
ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎËÚÇÔÍËÏË p-ÔËÔÕÇÏÂÏË.28 ë 36 ¥ÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÑÆ-
ÓÑÃÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐ ÓâÆ ÆÑÐÑÓÐÞØ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞØ ÊÂÏÇÔÕËÕÇ-
ÎÇÌ, ÐÂÒÓËÏÇÓ NO2 , C(O)R, CN, OR, NR2 , Â ÕÂÍÉÇ ÅÇÕÇÓÑÙË-
ÍÎËÚÇÔÍËÇ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ Ë ËØ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÍÑÏÃËÐÂÙËË.37 ë 43

ªÊ ÏÐÑÅÑÑÃÓÂÊËâ ¯­°-à××ÇÍÕÑÄ Ä ÆÂÐÐÑÌ ÓÂÃÑÕÇ ÓÂÔ-
ÔÏÑÕÓÇÐ ÑÆËÐ ì ÅÇÐÇÓÂÙËâ ÄÕÑÓÑÌ ÅÂÓÏÑÐËÍË, ì âÄÎâá-
ÜËÌÔâ ÚÂÔÕÐÞÏ ÔÎÖÚÂÇÏ ÅÇÐÇÓÂÙËË ÔÖÏÏÂÓÐÑÌ ÚÂÔÕÑÕÞ
(ÔØÇÏÂ 1). ¶ÑÕÑÐÞ Ô ÚÂÔÕÑÕÑÌ ÒÂÆÂáÜÇÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâo ÒÑÅÎÑ-
ÜÂáÕÔâ ¯­°-ÔÓÇÆÑÌ; ÃÑ'ÎßÛÂâ ÚÂÔÕß ×ÑÕÑÐÑÄ ÐÇ ÏÇÐâÇÕ
ÚÂÔÕÑÕÞ ÒÓË ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÏ ËÊÎÖÚÇÐËË Ë ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÏÂÎÑÌ
ÚÂÔÕË ÒÂÆÂáÜÇÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÅÇÐÇÓÂÙËâ ×ÑÕÑÐÑÄ Ô
ÖÆÄÑÇÐÐÑÌ ÚÂÔÕÑÕÑÌ. ±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ÓÇÅËÔÕÓÂÙËË ÐÇÎËÐÇÌÐÞØ
à××ÇÍÕÑÄ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ËÐÕÇÐÔËÄÐÞÇ ËÔÕÑÚÐËÍË
ËÊÎÖÚÇÐËâ, ÕÂÍËÇ ÍÂÍ ÎÂÊÇÓÞ.
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³ØÇÏÂ 1

©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ (m), ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜÇÅÑ
ÄÑÊÏÖÜÇÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞ Ä ÓÂÏÍÂØ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ, ÑÕ
ÐÂÒÓâÉÇÐÐÑÔÕË ÒÓËÎÑÉÇÐÐÑÅÑ ÒÑÎâ (E ) ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐÂ Ä ÄËÆÇ ÓâÆÂ 44, 45

mi � m0i � aijEj � bijkEjEk � gij klEjEkEl �... , (1)

ÅÆÇ m0i ì i-Ââ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ
ÒÑÎâ; aij ìÎËÐÇÌÐÂâ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß; bijk , gijkl ìÐÇÎËÐÇÌÐÞÇ
ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË. ±ÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË âÄÎâáÕÔâ ×ÖÐÍÙËâÏË
ÚÂÔÕÑÕÞ, ÚÕÑ, ÔÕÓÑÅÑ ÅÑÄÑÓâ, ÆÑÎÉÐÑ ÑÕÓÂÊËÕßÔâ Ä ËØ ÑÃÑÊÐÂ-
ÚÇÐËË: ÐÂÒÓËÏÇÓ, bijk(7o1,7o2,o1,o2), ÅÆÇ o1 Ë o2 ì
ÚÂÔÕÑÕÞ ÒÂÆÂáÜÇÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâ. ±ÓÑÙÇÔÔ ÅÇÐÇÓÂÙËË ÄÕÑÓÑÌ
ÅÂÓÏÑÐËÍË ì ÚÂÔÕÐÞÌ ÔÎÖÚÂÌ ÐÇÎËÐÇÌÐÑÅÑ à××ÇÍÕÂ ÒÇÓÄÑÅÑ
ÒÑÓâÆÍÂ, ÑÒËÔÞÄÂÇÏÑÅÑ ÕÓÇÕßËÏ ÔÎÂÅÂÇÏÞÏ ÓâÆÂ (1), ì
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÏ b(2o,o,o) (ËÎË b(o)), ÍÑÕÑ-
ÓÞÌ âÄÎâÇÕÔâ ÕÇÐÊÑÓÑÏ ÕÓÇÕßÇÅÑ ÓÂÐÅÂ. °ÃÞÚÐÑ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËÇ
b ËÔÒÑÎßÊÖáÕ, ÍÑÅÆÂ ÓÇÚß ËÆÇÕ Ñ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ, ÐÂÒÓËÏÇÓ ÒÓË
ËÊÖÚÇÐËË ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÅÇÐÇÓÂÙËË ÄÕÑÓÑÌ ÅÂÓÏÑÐËÍË Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ
ËÎË ÅÂÊÂØ, ÎËÃÑ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ; Ä ÕÂÍËØ ÔÎÖÚÂâØ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ
ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÑÔÕË ÐÂÊÞÄÂáÕ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕßá.
±ÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÅÑÄÑÓâÕ Ñ ÐÇÎËÐÇÌÐÑÌ ÑÒÕËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ Ë ËÔÒÑÎßÊÖáÕ
ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËâ w(2) ËÎË d. ¯ÇÓÇÆÍÑ ÒÓË ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑÏ ÂÐÂÎËÊÇ
ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÇ ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇ-
ÏÑÔÕË (ËÐÑÅÆÂ ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÏÞÇ b0, b(0,0,0) ËÎË b(0)), ÔÄâÊÂÐÐÞÇ
Ô ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÏË ÔÎÇÆÖáÜÇÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕßá:23

b�o� � b�0��1� Ao2 � ::: �. (2)

¬Ñà××ËÙËÇÐÕ A ÊÂÄËÔËÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÒÓËÓÑÆÞ ÏÑÎÇÍÖÎÞ.
¯ËÉÇ ÃÖÆÇÕ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÕÇÐÆÇÐÙËÌ Ä ËÊÏÇÐÇ-
ÐËË ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË Ä ÕÑÏ ËÎË ËÐÑÏ ÓâÆÖ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ ÄÇÎËÚËÐÞ, ÓÂÔÚÇÕ ÍÑÕÑ-
ÓÞØ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÓÑÜÇ. ¥Îâ ÖÆÑÃÔÕÄÂ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË Ë
ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË
ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÃÞÚÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ Ä ÄËÆÇ ËØ ÄÇÍÕÑÓÐÞØ ÚÂÔÕÇÌ

bvect � �b2x � b2y � b2z�1=2, (3)

ÅÆÇ

bi � bixx � biyy � bizz .

¿ÕÑ ÄÞÊÄÂÐÑ ÕÇÏ, ÚÕÑ ÄÇÎËÚËÐÂ bvect ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÐÂÌÆÇÐÂ
ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ËÊÏÇÓÇÐËÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË
ÏÑÎÇÍÖÎ. ªÐÑÅÆÂ ÄÇÎËÚËÐÖ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎâáÕ ÍÂÍ ÐÑÓÏÖ ÕÇÐÊÑÓÂ Ä ÄËÆÇ

jj b jj �
�X

ij k

b2ijk

�1=2
. (4)

£Ñ ÏÐÑÅËØ ÔÎÖÚÂâØ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÔËÏÏÇÕÓËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÕÇÐ-
ÊÑÓ ÄÞÓÑÉÆÂÇÕÔâ Ä ÄÇÍÕÑÓ, Â ÆÎâ ÄÔÇØ ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ
ÔËÔÕÇÏ ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË ÚÇÕÐÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ ÓÂÄÐÞ
ÐÖÎá.

±ÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË Ë ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËâ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ, ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÞØ ÓÂÊÐÞÏË ÂÄÕÑ-
ÓÂÏË, ÐÇÑÃØÑÆËÏ ÍÓËÕËÚÇÔÍËÌ ÒÑÆØÑÆ Ä ÔËÎÖ ÔÎÇÆÖáÜËØ
ÒÓËÚËÐ. £Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÔÒÑÔÑÃÑÄ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐËâ ¯­°-ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÏÑÆË×ËÍÂÙËâÏË
×ÑÓÏÖÎ (3) Ë (4), ÚÕÑ, Í ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ ÍÑÐÍÓÇÕËÊËÓÑ-

ÄÂÐÑ ÂÄÕÑÓÂÏË.ç £Ñ-ÄÕÑÓÞØ, ÓÂÊÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎË ÒÓË ÒÓÑ-
ÄÇÆÇÐËË ËÊÏÇÓÇÐËÌ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÑÆÐÑÅÑ Ë
ÕÑÅÑ ÉÇ ÔÕÂÐÆÂÓÕÂ. ¥ÂÐÐÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ Ä ÔÃÑÓ-
ÐËÍÇ 46. ¯Ñ ÆÂÉÇ ÒÑÔÎÇ ÆÇÕÂÎßÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÐÇ ÓÇÍÑÏÇÐÆÖÇÕÔâ
(ÔÏ. ÅÎÂÄÖ 6 Ä àÕÑÏ ÔÃÑÓÐËÍÇ) ÔÓÂÄÐËÄÂÕß ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÂÊÐÞÏË ÅÓÖÒÒÂÏË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎÇÌ.

²ÖÍÑÄÑÆÔÕÄÖâÔß àÕËÏË ÓÇÍÑÏÇÐÆÂÙËâÏË, ÏÞ ÔÓÂÄÐËÄÂÎË
ÕÑÎßÍÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÓÂÏÍÂØ ÑÆÐËØ Ë ÕÇØ ÉÇ
ÔÇÓËÌ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ. ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐ-
ÐÞÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÏÇÉÆÖ ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÄÊÂËÏÑÔÄâÊß ËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ¯­°-
ÂÍÕËÄÐÑÔÕË. CÄâÊß ÏÇÉÆÖ ÔÕÓÑÇÐËÇÏ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÇÇ
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕßá ÄÞÕÇÍÂÇÕ ËÊ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÑÒËÔÂÐËâ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË. ¤ÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÔËÔÕÇÏÞ
(ÏÑÎÇÍÖÎÞ), ÐÂØÑÆâÜÇÌÔâ ÒÑÆ ÆÇÌÔÕÄËÇÏ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ
ÒÑÎâ, ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ä ÄËÆÇ

Ĥ � Ĥ0 � Ĥ 0,

ÅÆÇ Ĥ0 ìÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÔËÔÕÇÏÞ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÄÐÇÛÐÇÅÑ ÒÑÎâ,
Ĥ 0 ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËÇ ÒÑÎâ ÐÂ ÔËÔÕÇÏÖ. ²ÂÔÔÏÂÕÓËÄÂâ Ĥ 0

ÍÂÍ ÏÂÎÑÇ ÄÑÊÏÖÜÇÐËÇ, ÖÚËÕÞÄÂâ ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ (ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÂâ ÆÄÖØÖÓÑÄÐÇÄÂâ ÏÑÆÇÎß) Ë ÒÓÇÆ-
ÒÑÎÂÅÂâ ÑÆÐÑÏÇÓÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ ÕÇÐÊÑÓÂ b (Õ.Ç. ÐÂÎËÚËÇ ÑÆÐÑÅÑ
ÆÑÏËÐËÓÖáÜÇÅÑ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ, ÐÂÒÓËÏÇÓ bxxx), ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖ-
ÚËÕß ÆÎâ ÐÇÅÑ ÍÑÏÒÂÍÕÐÑÇ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ Ä ÄËÆÇ 3

bxxx �
3o2

geDmgejmgej2
2�h2�o2

ge ÿ o2��o2
ge ÿ 4o2� , (5)

ÅÆÇ oge Ë mge ì ÚÂÔÕÑÕÂ Ë ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ ÒÇÓÇØÑÆÂ ËÊ
ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ (g) Ä ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÇ (e) ÔÑÔÕÑâÐËÇ, Dmge ì ÓÂÊÐÑÔÕß
ÆËÒÑÎßÐÞØÏÑÏÇÐÕÑÄ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ Ë ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËÌ.
ªÊ àÕÑÌ ×ÑÓÏÖÎÞ ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÕÇÏ ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ
ÃÑÎßÛÇ mge Ë Dmge . ¥ÂÐÐÂâ ÔËÕÖÂÙËâ ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ, ÇÔÎË Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÆÑÐÑÓÐÂâ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÂâ ÅÓÖÒÒÞ,
ÔÄâÊÂÐÐÞÇ p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÑÌ. ±ÓË ÄÑÊÏÖÜÇÐËË ÕÂÍÑÌ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÏ ÒÑÎÇÏ ÒÑÆÄËÉÐÞÇ p-àÎÇÍÕÓÑÐÞ
ÎÇÅÍÑ ÒÇÓÇÓÂÔÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ.

£ÂÉÐÞÏ ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ ÑÒËÔÂÐÐÑÌ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË âÄÎâÇÕÔâ ÕÑ,
ÚÕÑ ¯­°-ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎÑÄ ÏÑÉÐÑ ÎÇÅÍÑ ÔÄâÊÂÕß Ô ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓË-
ÊÖÇÏÑÔÕßá. ®ÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÅÑÓÂÊÆÑ (ÐÂ
2 ë 3 ÒÑÓâÆÍÂ) ÔÎÂÃÇÇ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ,47 ÒÑàÕÑÏÖ ÐÇÎË-
ÐÇÌÐÖá ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ä
ÄËÆÇ ÔÖÏÏÞ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÑ àÎÇÏÇÐÕÂÓ-
ÐÑÌ âÚÇÌÍÇ 48 ë 50

dIJK �
1

V
fI fJ fK

XZ
n� 1

X3
i� 1

X3
j� 1

X3
k� 1

cos yniI � cos ynjJ � cos ynkK bijk

 !
. (6)

©ÆÇÔß V ì ÑÃÝÇÏ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ âÚÇÌÍË; ËÐÆÇÍÔÞ I, J, K
ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÍÓËÔÕÂÎÎÑ×ËÊËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ; i, j, k ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ
ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÖ b Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ; ÕÓËÅÑÐÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ
×ÖÐÍÙËË cos yniI , cos ynjJ , cos ynkK ÊÂÆÂáÕ ÏÂÕÓËÙÖ ÒÇÓÇØÑÆÂ
ÏÇÉÆÖ ÔËÔÕÇÏÂÏË; fI , fJ , fK ì ×ÂÍÕÑÓÞ, ÖÚËÕÞÄÂáÜËÇ ÄÎËâ-
ÐËÇ ÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÎâ.

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËÌ ËÐÕÇÓÇÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ Ä ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÏ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ
ËÎË ÒÑÎËÏÇÓÑÄ, Â ÕÂÍËÇ ËÊÏÇÓÇÐËâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÓÖÆÑÇÏÍË
(ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÆÎâ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ), ÕÑ ËÏÇÐÐÑ ÊÐÂÐËÇ Ë ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐËÇ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÑÇÐËâ Ô ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕßá
ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ¯­°-ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕßá ÏÂÕÇÓËÂÎÂ ÒÑÎÑÉÇÐÑ Ä
ÑÔÐÑÄÖ ÆËÊÂÌÐÂ ¯­°-ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

¯­°-³ÓÇÆÂ
o

o

2o

o

o

2o

ç £ ÑÃÊÑÓÇ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÂ ÃÖÍÄÑÌ b. ¦ÔÎË ÒÓË b
ÐÇÕ ÍÂÍËØ-ÎËÃÑ ËÐÆÇÍÔÑÄ Ë ÐÇ ÑÅÑÄÑÓÇÐÞ ÖÔÎÑÄËâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÕÑÌ
ÄÇÎËÚËÐÞ, ÕÑ àÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÒÑÆÓÂÊÖÏÇÄÂÇÕÔâ ÄÇÍÕÑÓÐÂâ ÚÂÔÕß
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (3)) Ä ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ.
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¯ÂÔÕÑâÜËÌ ÑÃÊÑÓ ÒÑÔÄâÜÇÐ ÑÒËÔÂÐËá ÒÑÆØÑÆÑÄ Í
ÆËÊÂÌÐÖ ¯­°-ÂÍÕËÄÐÞØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ Ë
ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÏ ÖÓÑÄÐâØ. ®Þ ÑÅÓÂÐËÚËÎËÔß ÑÒËÔÂÐËÇÏ
ÎËÛß ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ Ë ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÍÎÂÔÔÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÑÓÅÂÐËÚÇ-
ÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ¹ËÕÂÕÇÎâÏ, ËÐÕÇÓÇÔÖáÜËÏÔâ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏÏÇÕÂÎÎÑÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ Ä ÐÇÎËÐÇÌÐÑÌ ÑÒÕËÍÇ,
ÏÑÉÐÑ ÓÇÍÑÏÇÐÆÑÄÂÕß ÑÃÊÑÓÞ 51, 52.

II. ®ÇÕÑÆÞ ÑÙÇÐÍË
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ

1. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ËÊÏÇÓÇÐËâ
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ

°ÆËÐ ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ ì ÏÇÕÑÆ ËÊÏÇÓÇÐËâ ÄÕÑÓÑÌ
ÅÂÓÏÑÐËÍË, ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÐÐÑÌ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÏ ÒÑÎÇÏ
(£¤ª¿±), ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ËÊÏÇÓÇÐËâØ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ ËÎË ÅÂÊÑÄÑÌ
×ÂÊÇ, ÓÂÊÄËÕ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 53 ë 56. £ ÕÂÍËØ ÔÓÇÆÂØ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ËÔÔÎÇ-
ÆÖÇÏÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÒÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÑ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÞ ÒÑÆ
ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ. ªÊÏÇÓâÇÏÑÌ
ÄÇÎËÚËÐÑÌ ÔÎÖÉËÕ ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÂâ ÑÒÕËÚÇÔÍÂâ ÄÑÔÒÓËËÏ-
ÚËÄÑÔÕß ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ (G ), ÔÄâÊÂÐÐÂâ Ô ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ
ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ ÄÇÎËÚËÐÑÌ (g) ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ

G=Ng f0 f 2o f2o ,

ÅÆÇ N ì ÚËÔÎÑ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÇÆËÐËÙÇ ÑÃÝÇÏÂ, g= ge+ gv+ gr ì
ÔÖÏÏÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ (ge), ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÅÑ (gv) Ë ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐ-
ÐÑÅÑ (gr) ÄÍÎÂÆÑÄ; f0 , fo , f2o ì ×ÂÍÕÑÓÞ ÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÎâ.
¤ËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÞÏ ÚÎÇÐÑÏ
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ

gr �
mbvect
5kT

.

ªÔÒÑÎßÊÖâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÖá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß gr(T ), àÕÑÕ ÄÍÎÂÆ
ÏÑÉÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß Ë ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÔÍÂÎâÓÐÑÇ ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËÇ ÆË-
ÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ ÐÂ ÄÇÍÕÑÓÐÖá ÚÂÔÕß ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË
mbvect . ¹ÂÔÕÑ ÑÓËÇÐÕÂÙËÑÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ âÄÎâÇÕÔâ ÆÑÏËÐËÓÖá-
ÜËÏ, Ë ÑÔÕÂÄÛËÏËÔâ ÚÎÇÐÂÏË ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß.55 ¥Îâ
ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÂÃÔÑÎáÕÐÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ bvect ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÊÐÂÕß
ÖÅÑÎ ÏÇÉÆÖ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏË m Ë bvect , ÍÑÕÑÓÞÌÏÑÉÐÑ ÑÙÇÐËÕß
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÓÂÔÚÇÕÂÏË, Â ÕÂÍÉÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÆËÒÑÎß-
ÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ, ÒÑÎÖÚÂÇÏÑÇ ÎËÃÑ ËÊ ÓÂÔÚÇÕÂ, ÎËÃÑ ËÊ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ËÔÍÑÏÂâ ÄÇÎËÚËÐÂ b ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÐÂÆÇÉ-
ÐÑÔÕË ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÅÑ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ Ë
ÕÑÚÐÑÔÕË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ m. °ÕÆÇÎßÐÞÇ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÕÇÐÊÑÓÂ bijk
ÑÔÕÂáÕÔâ ÐÇËÊÄÇÔÕÐÞÏË, Ë ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ×ÑÓÏÖÎÖ (6) ÆÎâ
ÓÂÔÚÇÕÂ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÕÇÐÊÑÓÂ ¯­°-ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË ÏÑÉÐÑ,
ÕÑÎßÍÑ ÇÔÎË ÄÍÎÂÆ Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÑÆÐÑÌ ÆÑÏËÐËÓÖáÜÇÌ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÌ (ÐÂÒÓËÏÇÓ,
bxxx).

¦ÜÇ ÑÆÐÂ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÒÇÓÇØÑÆÑÏ ÑÕ ÏÂÍÓÑ- (G ) Í
ÏËÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÏÖ ÖÓÑÄÐá (g), ÒÓË àÕÑÏ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÚË-
ÕÞÄÂÕß ×ÂÍÕÑÓÞ ÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÎâ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÔÎÂÃÑÒÑÎâÓÐÞØ
ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÐÇÒÑÎâÓÐÞØ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇÌ, ÍÑÅÆÂ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß, ×ÂÍÕÑÓÞ ÎÑÍÂÎß-
ÐÑÅÑ ÒÑÎâ ÏÑÉÐÑ ÑÒËÔÂÕß ÏÑÆÇÎßá °ÐÊÂÅÇÓÂ. °ÆÐÂÍÑ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ, ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÐÕÇÓÇÔÐÞÇ ÆÎâ ÐÇÎËÐÇÌÐÑÌ ÑÒÕËÍË,
ÒÑÎâÓÐÞ Ë, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÒÎÑØÑ ÓÂÔÕÄÑÓâáÕÔâ Ä ÐÇÒÑÎâÓÐÞØ
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ. £ ÒÑÎâÓÐÑÏ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÆÑÒÑÎ-
ÐËÕÇÎßÐÑ ÒÑÎâÓËÊÖáÕÔâ ÔÑÎßÄÂÕÐÞÏ ÑÍÓÖÉÇÐËÇÏ, Ë ÄÇÔßÏÂ
ÄÇÓÑâÕÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ, Ä ÚÂÔÕ-
ÐÑÔÕË, ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ. ªÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ ÕÂÍÉÇ ÊÂÄË-
ÔËÏÑÔÕß ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÑÕ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÓÂÔÕÄÑÓÂ.
¿ÕË à××ÇÍÕÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ Ò-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ

(p-NA, 1). ªÊÏÇÓÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË
ÒÓÑÄÑÆËÎË, ËÔÒÑÎßÊÖâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇÌ ÒÑÎâÓÐÞÌ
ÏÇÕÂÐÑÎ,57 ÓÂÔÒÎÂÄ ÐÇÒÑÎâÓÐÑÅÑ ÕÓÂÐÔ-ÔÕËÎßÃÇÐÂ,58 Â ÕÂÍÉÇ
ÓÂÔÒÎÂÄ ÔÂÏÑÅÑ p-NA.57 ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÑÕÐÑÛÇÐËâ

bsp-NA

bmp-NA

&
bsp-NA

bmelt
p-NA

� 0:33

(ÄÇÓØÐËÇ ËÐÆÇÍÔÞ s Ëm ÑÕÐÑÔâÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ Í ÔÕËÎßÃÇÐÖ
Ë ÏÇÕÂÐÑÎÖ, melt ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÕ ÓÂÔÒÎÂÄ ÔÖÃÔÕÓÂÕÂ) ÔÄËÆÇÕÇÎß-
ÔÕÄÖáÕ Ñ ÔËÎßÐÑÏ ÄÎËâÐËË ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÌ ÐÂ ËÊÏÇÓâÇÏÖá ÄÇÎËÚËÐÖ. £ ÉËÆÍÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ËÎË Ä
ÓÂÔÕÄÑÓÇ Ä ÒÑÎâÓÐÑÏ ÏÇÕÂÐÑÎÇ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ H-ÔÄâÊÂÐÐÞÇ
ÂÔÔÑÙËÂÕÞ, ÒÑÎâÓËÊÖáÜËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ p-NA, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÒÑÄÞÛÇÐËá ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ
ÐÂÌÆÇÐÑ Ë ÆÎâ ÕÓÂÐÔ-4-ÆËÏÇÕËÎÂÏËÐÑ-40-ÐËÕÓÑÔÕËÎßÃÇÐÂ
(DANS, 2), ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÑÅÑ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ ÕÓÂÐÔ-ÔÕËÎßÃÇÐÂ Ë
ÂÙÇÕÑÐÂ,58, 59

bsDANS

baDANS

� 0:3

(ÄÇÓØÐËÌ ËÐÆÇÍÔ a ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÂÙÇÕÑÐÖ).
¬ÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÑÐÐÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË b ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÍÂÍ ÆÎâ

ÔËÔÕÇÏ ÔÑ ÔÎÂÃÞÏ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ (ÐËÕ-
ÓÑÃÇÐÊÑÎ ë ÃÇÐÊÑÎ, ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎ ëCCl4), ÕÂÍ Ë ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ Ô
ÔËÎßÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ H-ÔÄâÊË,
ÐÂÒÓËÏÇÓ ÄÑÆÂ ëÏÇÕÂÐÑÎ.57 ¥Îâ ÒÑÎâÓÐÞØ Ë H-ÔÄâÊÂÐÐÞØ
ÔËÔÕÇÏ b ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÑÒËÔÞÄÂÕß ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ

b � b0 � b0dip�1ÿ c� � bsolv fs , (7)

ÅÆÇ b0 ì ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ,
ÄÕÑÓÑÌ ÚÎÇÐ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕ-
ÄËÇ, Â ÒÑÔÎÇÆÐËÌ ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ËÔÔÎÇÆÖÇÏÑÅÑ
ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ô ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇÏ; c, fs ì àÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ.
¥ÂÐÐÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÔËÕÖÂÙËá ÐÂ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ
ÖÓÑÄÐÇ. ¥Îâ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ÑÙÇÐÍË ÄÕÑÓÑÅÑ Ë ÕÓÇÕßÇÅÑ ÚÎÇ-
ÐÑÄ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ËÊÏÇÓÇÐËâ, Ë Ä ÍÂÉÆÑÏ
ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÕÂÍÂâ ÑÙÇÐÍÂ ÒÓÇÄÓÂÜÂÇÕÔâ Ä ÑÕÆÇÎßÐÖá
ÊÂÆÂÚÖ.

¥ÓÖÅÑÌ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÌ ÏÇÕÑÆ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ âÄÎÇÐËË
ÐÇÍÑÅÇÓÇÐÕÐÑÅÑ ÓÂÔÔÇâÐËâ ÒÂÆÂáÜÇÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâ ÑÕÆÇÎß-
ÐÞÏË ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ì ÅËÒÇÓÓàÎÇÇÄÔÍÑÏ ÓÂÔÔÇâÐËË (Hyper
Rayleigh Scattering (HRS)), ÑÕÍÓÞÕÑÏ Ä 1965 Å.60 ¥Îâ ËÊÏÇÓÇ-
ÐËÌ ÄÕÑÓÑÌ ÅÂÓÏÑÐËÍË àÕÑÕÏÇÕÑÆ ÐÂÚÂÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÎËÛß
Ä ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÆÇÔâÕËÎÇÕËÇ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÓÂÃÑÕÂÏ ¬ÎÂÌÔÂ Ë ±ÇÓ-
ÔÖÐÔÂ,61, 62 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÄÛËØ p-NA, 4-ÏÇÕÑÍÔË- Ë 4-ÅËÆÓÑÍÔË-
40-ÐËÕÓÑÔÕËÎßÃÇÐÞ. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÐÂØÑÆËÎËÔß Ä
ÔÑÅÎÂÔËË Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ËÊÏÇÓÇÐËÌ £¤ª¿± àÕËØ ÏÑÎÇÍÖÎ.

®ÇÕÑÆ ËÊÏÇÓÇÐËâ HRS ËÏÇÇÕ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÂ ÒÇÓÇÆ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ ËÊÏÇÓÇÐËâ £¤ª¿±:63 ÐÇÕ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕË Ä ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËË ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ ÆÎâ
ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ, Õ.Ç. ÆÎâ ÔÑÊÆÂÐËâ ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕ-
ÓËÚÐÑÌ ÔÓÇÆÞ (àÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕß ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ô ÐÖÎÇ-
ÄÞÏ ÆËÒÑÎßÐÞÏ ÏÑÏÇÐÕÑÏ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÑÍÕÖÒÑÎßÐÞÇ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ËÑÐÞ); ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÍÑÏ-
ÒÑÐÇÐÕ ÕÇÐÊÑÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË. ¬ÂÍ
ÒÓÂÄËÎÑ, ËÊÏÇÓâáÕ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ bZZZ Ë bXZZ Ä ÎÂÃÑÓÂÕÑÓÐÑÌ
ÔËÔÕÇÏÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË ÄÇÎË-
ÚËÐÂÏË ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâÏË 64
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´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÒÓÑÃÎÇÏÞ, ÄÑÊÐËÍÂáÜËÇ ÒÓË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË £¤ª¿±, ØÑÕâ Ë Ä ÏÇÐßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË, ÕÂÍÉÇ
ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞ ÆÎâ HRS. £Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË HRS
ÐÇÎßÊâ ÒÑÎÖÚËÕß ÄÔÇ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÕÇÐÊÑÓÂ bijk . £ÕÑÓÂâ
ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÔÄâÊÂÐÂ Ô à××ÇÍÕÂÏË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ë ÂÔÔÑÙËÂÙËË.
¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ÏÑÎÇÍÖÎ ÓâÆÂ ÄÇÜÇÔÕÄ (CCl4 ,
ÂÙÇÕÑÐËÕÓËÎÂ, ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ Ë Õ.Æ.) Ä ÅÂÊÑÄÑÌ Ë ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÂØ
ÃÞÎË, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÐÂÌÆÇÐÞ ÕÂÍËÇ ÑÕÐÑÛÇÐËâ 65

bgMeCN

blMeCN

� 0:53,
bgPhNO2

blPhNO2

� 0:77

(ÄÇÓØÐËÇ ËÐÆÇÍÔÞ g Ë l ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÅÂÊÑÄÑÌ Ë ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÇ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ).

®ÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÉËÆÍÑÔÕË ÔËÎßÐÇÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÕ ÆÓÖÅ Ô
ÆÓÖÅÑÏ, Ë ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÔËÎßÐÇÇ ÒÑÎâÓËÊÑÄÂÐÞ, ÚÇÏ Ä ÅÂÊÇ.
¢ÑÎÇÇ ÒÑÎâÓÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËÏË
ÊÐÂÚÇÐËâÏË b, ÚÕÑ Ë ÑÕÓÂÉÇÐÑ Ä ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÑÕÐÑÛÇÐËâØ.

¡ÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕ 66, 67 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÅËÒÇÓÒÑÎâ-
ÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÑÕ ÒÓËÓÑÆÞ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË ÒÑÎâÓ-
ÐÑÔÕË, Ô ÒÑÏÑÜßá ËÊÏÇÓÇÐËÌ HRS ÆÎâ p-NA Ë ÇÅÑ
N,N-ÆËÏÇÕËÎÒÓÑËÊÄÑÆÐÑÅÑ. °ÐË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË 50 ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇÌ Ë ÒÑÎÖÚËÎË ×ÑÓÏÖÎÖ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÅËÒÇÓ-
ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ Ä ÄËÆÇ ÔÖÏÏÞ ÇÇ ÊÐÂÚÇÐËâ Ä
ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ (Õ.Ç. ÆÎâ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, bg) Ë ÒÑÒÓÂ-
ÄÑÍ ÐÂ ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ë ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ
ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ (ÄÕÑÓÑÌ Ë ÕÓÇÕËÌ ÚÎÇÐÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ)
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ÅÆÇ g0 ì ÆÑÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÔÕÄÑÓÇÐÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ, ÐÇ ÖÚÂÔÕÄÖá-
ÜËØ Ä H-ÔÄâÊÞÄÂÐËË; a Ë b ì àÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ;
m Ë V ì ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ Ë ÏÑÎâÓÐÞÌ
ÑÃÝÇÏ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, ÖÓÂÄÐÇÐËÇ
(10) àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá (7), ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÑÏÖ ÆÎâ ÑÒËÔÂ-
ÐËâ à××ÇÍÕÑÄ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ë ÂÔÔÑÙËÂÙËË ÒÓË ËÊÏÇÓÇÐËâØ
£¤ª¿±. ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÒÑÆÃÑÓ àÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ
àÕËØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÔÄâÊÂÐ
Ô ÃÑÎßÛËÏË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÕÓÖÆÐÑÔÕâÏË.

¦ÔÎË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔ-
ÕÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË¯­°-ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕÇÌ
Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ, ÅÆÇ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÒÑÎâÓËÊÑÄÂÐÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÏ
ÒÑÎÇÏ, ÕÑ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÄÎËâÐËâ ÔÑÎßÄÂÕÂÙËÑÐ-
ÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÑÔÕÓÑÌ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÇ ÒÑÎÇ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÒÑÎâ, ÆÇÌÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÐÂ
ËÔÔÎÇÆÖÇÏÖá ÏÑÎÇÍÖÎÖ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ ËÎË Ä ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÇ (ÓÂÔ-
ÒÎÂÄÇ).

2. ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÑÆØÑÆÞ Í ÑÙÇÐÍÇ
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ

±ÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÑ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ 68 ë 70 ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä
ÒÇÓÄÖá ÑÚÇÓÇÆß, Ä ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÄÔÇØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ
ÕÇÐÊÑÓÂ bijk . ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÒÇÓÇÐÑÔËÏÑÔÕË
ÊÐÂÚÇÐËÌ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÐÞÏ ÒÖÕÇÏ ÆÎâ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÌ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ä ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË ÑÔÕÂÇÕÔâ ÑÕÍÓÞÕÑÌ Ë ÕÓÇÃÖÇÕ ÑÕÆÇÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓÇÐËâ.

³ÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÆÄÂ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÒÑÆØÑÆÂ Í ÓÂÔÚÇÕÖ b.
£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÒÇÓÄÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÔËÔÕÇÏÞ Ô ÒÑÎÇÏ

ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÄÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÔËÔÕÇÏÞ. £ÕÑ-
ÓÑÌ ÒÑÆØÑÆ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÑÃÓÂÊÖáÕ ÒÑÎÐÞÌ ÐÂÃÑÓ ×ÖÐÍÙËÌ, ÒÑ ÍÑÕÑÓÞÏ ÏÑÉÐÑ
ÓÂÊÎÑÉËÕß ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÄÑÊÏÖÜÇÐÐÑÇ àÎÇÍÕÓËÚÇ-
ÔÍËÏ ÒÑÎÇÏ.

£ ÒÇÓÄÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÑÏ ÐÂ ÕÇÑÓËË ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÒÑÎâ
(Finite Field (FF)), ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÔËÔÕÇÏÞ, ÄÑÊÏÖÜÇÐÐÑÌ
àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÏ ÒÑÎÇÏ ÐÂÒÓâÉÇÐÐÑÔÕßá E, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ Ä
ÄËÆÇ

Ĥ � Ĥ0 ÿ eEr̂, (11)

ÅÆÇ Ĥ0 ì ÅÂÏËÎßÕÑÐËÂÐ ÐÇÄÑÊÏÖÜÇÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, r̂ìÑÒÇÓÂ-
ÕÑÓ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ. ±ÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÐÂØÑÆâÕ ÒÖÕÇÏ
ÆË××ÇÓÇÐÙËÓÑÄÂÐËâ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ m(E ) ËÎË àÐÇÓÅËË
W(E ) ÒÑ ÐÂÒÓâÉÇÐÐÑÔÕË ÒÑÎâ (E ). ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÔÎÖÚÂÇ ÅËÒÇÓ-
ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ËÏÇÇÏ

bijk �
q2mi�E �
qEjqEk

� ÿ q3W�E �
qEiqEjqEk

. (12)

±ÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÄÊâÕÞ ÍÂÍ ÚËÔÎÇÐÐÑ, ÕÂÍ Ë ÂÐÂÎË-
ÕËÚÇÔÍË. £ ÒÑÔÎÇÆÐÇÏ ÔÎÖÚÂÇ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÄÏÇÔÕÑ FF ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕ ÂÃÃÓÇÄËÂÕÖÓÖ CPHF (Coupled Perturbed Hartree ëFock,
ÄÑÊÏÖÜÇÐËÇ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÏ ÒÑÎÇÏ, ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÄÍÎá-
ÚÇÐÐÑÇ Ä ÏÇÕÑÆ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ).

¥ÂÐÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ Ä ÔÑÚÇÕÂÐËË Ô ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËÇÏ INDO/S ÃÞÎ ÓÂÊÄËÕ ©ËÔÔÑÏ,71 ë 73 ÍÑÕÑÓÞÌ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÎ ÚËÔÎÇÐÐÑÇ ÆË××ÇÓÇÐÙËÓÑÄÂÐËÇ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ ÒÑ
ÐÂÒÓâÉÇÐÐÑÔÕË ÒÑÎâ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ. ²ÂÔ-
ÚÇÕ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÆÎâ ÓâÆÂ ÏÑÐÑ- Ë ÆËÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÃÇÐÊÑÎÑÄ (1,
o-NA (3), 4, 5) Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÓÂÄÐËÄÂÎË Ô ÆÂÐÐÞÏË àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂ. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÄÍÎÂÆÂ s- Ë p-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÅËÒÇÓÒÑÎâ-
ÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÒÑÍÂÊÂÎË (Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÓÂÐÐËÏË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇ-
ÐËâÏË), ÚÕÑ ÆÑÏËÐËÓÖáÜÇÇ ÄÎËâÐËÇ ÑÍÂÊÞÄÂáÕ p-àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÞ. ¯Â ÒÓËÏÇÓÂØ ÏÑÎÇÍÖÎ 1, 4, 5 ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ
ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ b ÒÑ ÏÇÓÇ ÖÆÎËÐÇÐËâ ÙÇÒË ÔÑÒÓâÉÇÐËâ.

²ÂÔÚÇÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ b, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 71 ë 73, ÊÂÐËÉÇÐÞ
ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ ÒÑÓâÆÑÍ,
ÑÆÐÂÍÑ ÑÐË ÒÓÂÄËÎßÐÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆâÕ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß
ËÊÏÇÐÇÐËâ àÕËØ ÄÇÎËÚËÐ Ä ÓâÆÖ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ (ÕÂÃÎ. 1).

¬ÇÓÙ Ô ÔÑÂÄÕ.75 ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇMNDOË ÔØÇÏÞ
ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËË AM1 Ë PM3 Ë ÄÄÇÎ ÂÎÅÑÓËÕÏ ÓÂÔÚÇÕÂ ÒÑÎâ-
ÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ ÓÂÊÐÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÇÕÑÆÂ FF Ä ÒÓÑ-

H2N

NO2

4

H2N

NO2

5

´ÂÃÎËÙÂ 1. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ (FF/INDO, ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÒÓÇÆÇÎ) Ë àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ
(10730 ÇÆ. ³¤³¿) D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÃÇÐÊÑÎÂ.

®ÑÎÇ- b (ÓÂÔÚÇÕ) b (àÍÔÒÇ- ®ÑÎÇ- b (ÓÂÔÚÇÕ) b (àÍÔÒÇ-
ÍÖÎÂ ÓËÏÇÐÕ)a ÍÖÎÂ ÓËÏÇÐÕ)b

3 0.2 1.9 ë 10.2 4 12.9 146.6
1 3.4 6.4 ë 46.9 5 50.6 433.2

a ©ÆÇÔß Ë ÆÂÎÇÇ Ä àÕÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ: ÇÔÎË ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ËÊÄÇÔÕÐÑ
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ b, ÕÑ ÒÓËÄÇÆÇÐ ÆËÂÒÂÊÑÐ
ÊÐÂÚÇÐËÌ;46, 74 ÆÎâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÓÂÔÚÇÕÂ Ô ÄÍÎáÚÇÐËÇÏ ÚÂÔÕÑÕÞ ÒÂÆÂá-
ÜÇÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâ (ÍÂÍ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ) ÒÓËÄÇÆÇÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ
ÄÇÎËÚËÐÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÕÑÎßÍÑ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÆÂÐÐÑÌ ÚÂÔÕÑÕÞ, Â
Ä ÔÎÖÚÂÇ ÓÂÔÚÇÕÂ Ä ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ ÒÓËÄÑÆËÕÔâ ÆËÂÒÂÊÑÐ ÄÔÇØ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ. b ¥ÂÐÐÞÇ ËÊÏÇÓÇÐËÌ £¤ª¿± ËÊ
ÓÂÃÑÕÞ 73.

518 ¬.À.³ÖÒÑÐËÙÍËÌ, ´.£.´ËÏÑ×ÇÇÄÂ, ®.À.¡ÐÕËÒËÐ



ÅÓÂÏÏÖ MOPAC. ±ÑÎÐÑÇ ÕÇÔÕËÓÑÄÂÐËÇ àÕÑÌ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑ-
ÄÂÐÐÑÌ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ Ë ÏÇÕÑÆÂ ÑÔÖÜÇÔÕÄÎÇÐÑ ®ÂÙÖÊÂÄÑÌ Ë
¥ËÍÔÑÐÑÏ,76, 77 ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÓÑÄÇÎË ÓÂÔÚÇÕÞ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËË PM3 ÒÓËÏÇÓÐÑ ÆÎâ 150 ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ ÒÑÎâÓ-
ÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ.

£ ÙÇÎÑÏ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖÇÕ ÓËÔ. 1, ÑÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô
ÃÑÎßÛÑÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕßá ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇ-
ÔÍÑÇ ÊÂÐËÉÇÐËÇ ÇÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ.

¬ÂÓÆÇÎËÐÑ Ô ÔÑÂÄÕ.80 ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ, ÃÂÊËÓÖâÔß ÐÂ ÕÇÑÓËË
FF, ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÕß ÄÑÊÏÖÜÂáÜÇÇ ÒÑÎÇ ÔËÔÕÇÏÑÌ ÕÑÚÇÚÐÞØ
ÊÂÓâÆÑÄ.

±ÓË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÑÎßÛÑÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËË ÏÇÉÆÖ ÊÂÓâÆÂÏË � q
(L>160�A) ËÔÔÎÇÆÖÇÏÂâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ, ÒÑÏÇÜÇÐÐÂâ Ä ÙÇÐÕÓ
ÔËÔÕÇÏÞ, ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ Ä ÒÑÔÕÑâÐÐÑÏ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÏ ÒÑÎÇ

E � 1

4pe0
2ÿ 22=3
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qLÿ2, (13)

ÐÂÒÓâÉÇÐÐÑÔÕß ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÄÂÓßËÓÑÄÂÎË Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÑÕ 0 ÆÑ
7 £ . �A71.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ b Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÆÂÐÐÑÌ
ÏÑÆÇÎË 80 ë 83 ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ 1, 3, m-NA (6), Â ÕÂÍÉÇ 7 ë 9 Ë
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ
(ÕÂÃÎ. 2).

®ÇÕÑÆ ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËâ ÒÑ ÔÑÔÕÑâÐËâÏ (Sum Over States
(SOS)) ÕÂÍÉÇ ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ¯­°-ÄÑÔ-
ÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ. £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô àÕËÏ ÏÇÕÑÆÑÏ,
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ä ÄËÆÇ 84
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ÅÆÇ ÑÒÇÓÂÕÑÓ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ Ë ÚÂÔÕÑÕÂ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÏÇÉÆÖ
ÔÑÔÕÑâÐËâÏË ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÃÖÍÄÂÏË r Ëo Ô ÐËÉÐËÏË ËÐÆÇÍÔÂÏË
gn0, n0n, gn Ë Õ.Æ., ÖÍÂÊÞÄÂáÜËÏË ÐÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ ÒÇÓÇ-
ØÑÆ.

¥ÑÔÕÑËÐÔÕÄÑ ÏÇÕÑÆÂ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÄÇÎËÚËÐÂ o
ÄÍÎáÚÇÐÂ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß (14) Ä âÄÐÑÏ ÄËÆÇ. °ÆÐÂÍÑ ÆÎâ
ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÕÑÚÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ b ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓÑÄÑÆËÕß ÔÖÏÏË-
ÓÑÄÂÐËÇ ÒÑ ÄÔÇÏ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËâÏ, ÚÕÑ ÕÓÇÃÖÇÕ
ÍÑÎÑÔÔÂÎßÐÞØ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞØ ÊÂÕÓÂÕ Ë ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ
ÏÂÎÑà××ÇÍÕËÄÐÞÏ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÃÑÎßÛËØ ÏÑÎÇÍÖÎ
Ë ÏÑÎÇÍÖÎ ÔÓÇÆÐÇÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, p-NA). £ÍÎÂÆÞ ÑÕ-
ÆÇÎßÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÄÞÆÇÎÇÐÞ Ë ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä
ÄËÆÇ ÓâÆÂ ÒÑ ÖÏÇÐßÛÇÐËá ËØ ÊÐÂÚËÏÑÔÕË. ±ÑàÕÑÏÖ ÔÖÏÏË-
ÓÑÄÂÐËÇ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (14) ÑÃÞÚÐÑ ÑÅÓÂÐËÚËÄÂáÕ ÒÓË ÆÑÔÕËÉÇ-
ÐËË ÕÓÇÃÖÇÏÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÏÇÕÑÆ SOS ÆÂÇÕ
ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÕß ÑÕÆÇÎßÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ, Â àÕÑ ÒÑÊÄÑ-
ÎâÇÕ ÆÇÕÂÎßÐÑ ÒÑÐâÕß ËÔÕÑÚÐËÍ ÐÇÎËÐÇÌÐÑÌ ÄÑÔÒÓËËÏÚË-
ÄÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÚÕÑ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÆÎâ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËâ ÄÊÂËÏÑ-
ÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÔÎÇÆÖÇÕ ËÏÇÕß Ä
ÄËÆÖ, ÚÕÑ ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÏÂÎÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÍÂÉÆÑÅÑ ÐÇÖÚÕÇÐÐÑÅÑ
ÄÍÎÂÆÂ, ËØ ÔÖÏÏÂ ÏÑÉÇÕ ÑÍÂÊÂÕßÔâ ÊÐÂÚËÏÑÌ.

£ ÓÂÃÑÕÂØ 85, 86 ÏÇÕÑÆ SOS Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË CNDO/CI
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË p-NA.
£ÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËË ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÓÂÊ-
ÐÞÇ ÑÙÇÐÍË b (ÇÆ. ³¤³¿): 6.53 . 10730 (ÔÏ.85) Ë 34.3 . 10730

(ÔÏ.86). °ÆÐÂÍÑ ÑÃÂ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂ ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ (6.4 ë 46.9) . 10730 (ÔÏ.57, 58, 74, 87),
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Ä ÓÂÊÐÞØ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ, ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÚÂÔÕÑÕ ÒÂÆÂáÜÇÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâ Ë ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÊÐÂÚÇÐËÌ ÔÕÂÐÆÂÓÕÂ d11(ÍÄÂÓÙ) ÆÎâ ËÊÏÇÓÇÐËÌ: 0.8 . 1079

(ÔÏ.57, 58) Ë 1.2 . 1079 ÇÆ. ³¤³¿ (ÔÏ.74, 87).
¥ÂÎßÐÇÌÛÇÌ ÑÒÕËÏËÊÂÙËË ÏÇÕÑÆÂ SOS ÒÑÔÄâÜÇÐÞ

ÓÂÃÑÕÞ 88 ë 90. ¡ÄÕÑÓÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ CNDO/
CIS Ë ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÑÄÂÎË ÏÇÕÑÆ ÒÑ 22 p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞÏ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎÂÏ. ¶ÑÓÏÖÎÂ (14) ÃÞÎÂ ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐÂ ÒÖÕÇÏ ÒÇÓÇØÑÆÂ Í
ÔËÔÕÇÏÇ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ, ÐÂÚÂÎÑ ÍÑÕÑÓÑÌ ÔÑÄÏÇÜÇÐÑ Ô ÙÇÐÕÓÑÏ
ÕâÉÇÔÕË ×ÖÐÍÙËË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÆÎâ ÐËÕÓÑÃÇÐ-
ÊÑÎÂ (10), ÂÐËÎËÐÂ (11), p-NA, Â ÕÂÍÉÇ ÏÑÎÇÍÖÎ 12 ë 15, ÄÑÔ-
ÒÓÑËÊÄÑÆâÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÐÞÇ ÕÇÐÆÇÐÙËË,
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(àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ)

²ËÔ. 1. ¬ÑÓÓÇÎâÙËâ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ (ÏÇÕÑÆ FF/PM3) Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ (ËÊÏÇÓÇÐËâ £¤ª¿±) ÊÐÂÚÇÐËÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓË-
ÊÖÇÏÑÔÕÇÌ D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ.78, 79

´ÂÃÎËÙÂ 2. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ FF/AM1
(ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÒÓÇÆÇÎ) Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ (10730 ÇÆ. ³¤³¿) D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒÓÑ-
ËÊÄÑÆÐÞØ ÃÇÐÊÑÎÂ.

®ÑÎÇ- b(ÓÂÔÚÇÕ) b(àÍÔÒÇ- ®ÑÎÇ- b(ÓÂÔÚÇÕ) b(àÍÔÒÇ-
ÍÖÎÂ ÓËÏÇÐÕ) ÍÖÎÂ ÓËÏÇÐÕ)a

3 1.7 1.9 ë 10.2 7 13.1 18.7
6 2.8 2.5 ë 6.0 8 30.7 76.3
1 5.3 6.4 ë 46.9 9 32.6 56.5

Â ªÊÏÇÓÇÐËâ £¤ª¿± Ä 1,4-ÆËÑÍÔÂÐÇ ÒÓË ÆÎËÐÇ ÄÑÎÐÞ ÒÂÆÂáÜÇÅÑ
ËÊÎÖÚÇÐËâ l=1064 ÐÏ.81
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ØÑÕâ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÎÖÚÂâØ ÔÂÏË ÊÐÂÚÇÐËâ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ Ä
3 ë 4 ÓÂÊÂ (ÕÂÃÎ. 3). ©ÆÇÔß ÕÂÍÉÇ ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß ÃÑÎßÛÑÌ
ÓÂÊÃÓÑÔ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÚÕÑ ÔÐËÉÂÇÕ
ÐÂÆÇÉÐÑÔÕß ÒÑÆÑÃÓÂÐÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ. °ÒËÔÂÐÐÞÌ ÏÇÕÑÆ
ÃÞÎ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ Ä ÄËÆÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ CNDOVSB.89

³ÑÚÇÕÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÂ SOS Ë ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ PPP/CIS ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓÇÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÂØ ­Ë, ®ÂÓÍÔÂ Ë ²ÂÕÐÇÓÂ.91, 92 ¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÊ
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ
Ë ÑÙÇÐÍË, ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË CNDO, ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä
ÕÂÃÎ. 3. £ËÆÐÑ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË PPP
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÎÖÚÛÇ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐ-
ÐÞÏË, ØÑÕâ àÕÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇ ÒÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá ÏÇÐÇÇ ÕÑÚÐÑ.
±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÇÅÑ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË ÍÑÏÒÇÐÔËÓÖáÕÔâ ÎÖÚÛÇÌ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓËÊÂÙËÇÌ.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓÑÄÇÓÍË ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕË ÏÇÕÑÆÂ SOS, ÒÓÑ-
ÄÇÆÇÐÐÑÌ ÆÎâ ÒÑÎâÓÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ 203 ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ 39, 93, 94 Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ZINDO95 ë 98

(SOS Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË INDO), ÑÕÓÂÉÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 2.
±ÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ÓÂÔÚÇÕÐÞØ (FF Ë SOS) Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-

ÐÞØ ÆÂÐÐÞØ (ÔÏ. ÓËÔ. 1 Ë 2) ÑÃÐÂÓÖÉËÄÂáÕÔâ ÑÆËÐÂÍÑÄÞÇ
ÕÇÐÆÇÐÙËË. ±ÓË ÏÂÎÞØ b ÔÑÄÒÂÆÇÐËÇ ÆÂÐÐÞØ ÎÖÚÛÇ, ÚÇÏ ÒÓË
ÃÑÎßÛËØ ÊÐÂÚÇÐËâØ àÕÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ (Ä ÒÑÔÎÇÆÐÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÓÂÔ-
ÚÇÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÐËÉÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ). µÚËÕÞÄÂâ, ÚÕÑ Ä
ÍÂÚÇÔÕÄÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÃÓÂÎË ÆÂÐÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ
ÅÇÐÇÓÂÙËË ÄÕÑÓÑÌ ÅÂÓÏÑÐËÍË Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ,78, 79 ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÌ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÄâÊÂÐ Ô ÖÒÑÏâÐÖÕÞÏË ÄÞÛÇ à××ÇÍ-
ÕÂÏË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË Ë ÂÔÔÑÙËÂÙËË, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÂÚËÐÂáÕ ÊÂÏÇÕÐÑ
ÒÓÑâÄÎâÕßÔâ, ÇÔÎË ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÎÇÅÍÑ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÂ, Õ.Ç. ÔËÎßÐÑ
ÒÑÆÄÇÓÉÇÐÂ ÄÎËâÐËá ÑÍÓÖÉÇÐËâ. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÍÑÓÓÇÎâÙËá
ÎÖÚÛÇ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÐÇ ÎËÐÇÌÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß, Â ×ÖÐÍÙËâ ÄËÆÂ
k
���
xy
p

(y>1).
²ÂÔÚÇÕÞ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏË ÍÄÂÐ-

ÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÃÂÊËÓÖáÕÔâ ÐÂ
ÕÇÑÓËË ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÒÑÎâ. £ÍÎáÚÇÐËÇ Ä ÓÂÔÚÇÕ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ
ÚÂÔÕÑÕÞ Ë ÒÇÓÇØÑÆ Í ÓÂÔÚÇÕÖ b(2o,o,o) ÔÄâÊÂÐ Ô ÓÇÛÇÐËÇÏ
ÄÓÇÏÇÐÐÑ'ÅÑ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ºÓÇÆËÐÅÇÓÂ. ´ÂÍÑÌ ÒÑÆØÑÆ Ä
ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ ÃÞÎ ÓÂÊÄËÕ ³ÇÍËÐÑ Ë ¢ÂÓÕÎÇÕ-
ÕÑÏ 99 Ë ÑÒÓÑÃÑÄÂÐ ÐÂ ÓâÆÇ ÏÂÎÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ

ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÐËÉÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ä*1.5 ë 2 ÓÂÊÂ.
¬ÂÓÐÂ Ë ¥áÒÖË 100, 101 ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÎË ÂÎÅÑÓËÕÏ ÓÂÔÚÇÕÂ
Ë ÒÓÑÄÇÎË ÕÇÔÕÑÄÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ CHHal3 . ±ÓÇÆÎÑ-
ÉÇÐÐÞÌ ÂÎÅÑÓËÕÏ ÃÞÎ ÄÍÎáÚÇÐ Ä ÒÓÑÅÓÂÏÏÖ HONDO.101

¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ a(o,o),
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ b(2o,o,o) ÑÍÂÊÂÎËÔß Ä ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÓÂÊ ÏÇÐßÛÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ. £ÇÓÑâÕÐÑ, àÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ
ÕÇÏ, ÚÕÑ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÃÓÂÎË ÒÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ Ä
ÓÂÔÕÄÑÓÂØ.

¥ÂÎßÐÇÌÛÇÇ ÓÂÊÄËÕËÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÒÑÆØÑÆÑÄ Í ÑÙÇÐÍÇ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÖÚÇÕÑÏ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËË. ³ÇÍËÐÑ Ë ¢ÂÓÕÎÇÕÕ 102 ÒÓÇÆÎÑÉËÎË ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÏÖÎßÕËÒÎËÍÂÕËÄÐÖá ÔÕÂÕËÚÇÔÍÖá ÒÑÒÓÂÄÍÖ Í
b(2o,o,o), ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÖá Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ
(HF). °ÒÓÇÆÇÎËÄ ÄÇÎËÚËÐÞ b(2o,o,o) Ë b(0) (Ô ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËÇÏ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÑÌ ÂÄÕÑÓÂÏË ÒÓÑÅÓÂÏÏÞACES II) ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ, Â b(0) ÕÂÍÉÇ Ë ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÏË ÏÇÕÑ-
ÆÂÏË Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË ÄÑÊÏÖÜÇÐËÌ MP2 Ë ÕÇÑÓËË ÔÄâÊÂÐÐÞØ
ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ CCSD Ë CCSD(T), ÏÑÉÐÑ ÑÙÇÐËÕß ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÖá
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß Ô ÒÑÒÓÂÄÍÑÌ ÐÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËá ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ

bcor�2o;o;o� � bcor�0�
bHF�2o;o;o�

bHF�0�
. (15)

²ÂÌÔ Ô ÔÑÂÄÕ.103 ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÍÑÓ-
ÓÇÎâÙËá ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË,
ËÔÒÑÎßÊÖâ ÂÆÆËÕËÄÐÖá ÒÑÒÓÂÄÍÖ

bcor(2o,o,o)= bcor(0)+ [bHF(2o,o,o)7bHF(0)]. (16)

£ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ²ÂÌÔ Ë ·àÐÆË,104, 105 Â ÕÂÍÉÇ ¡ÌÅÑ Ô
ÔÑÂÄÕ.106 ë 109 ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÎË ÏÇÕÑÆ ÓÂÔÚÇÕÂ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË MP2 (ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÞÌ
ÖÚÇÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËË Ë ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ o).
¡ÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 105 ÒÓÑÄÇÓËÎË ÍÑÓÓÇÍÕÐÑÔÕß ÂÆÆËÕËÄÐÑÌ
ÔØÇÏÞ, ÔÓÂÄÐËÄ ÇÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÔÕÓÑÅÑÅÑ
ÓÂÔÚÇÕÂ b(2o,o,o) ÆÎâ ×ÑÓÏÂÎßÆÇÅËÆÂ Ë ÂÏÏËÂÍÂ. ¥Îâ
ÚÂÔÕÑÕÞ ËÊÎÖÚÇÐËâ ÓÖÃËÐÑÄÑÅÑ ÎÂÊÇÓÂ ÂÆÆËÕËÄÐÂâ ÒÑÒÓÂÄÍÂ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÊÐÂÚÇÐËâÏ, ÐÂ 4 Ë 13% ÏÇÐßÛËÏ ÔÕÓÑÅÑÅÑ ÊÐÂÚÇ-
ÐËâ ÆÎâ CH2O ËNH3 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. £ ÓÂÃÑÕÇ 110 ÔÓÂÄÐËÄÂÎË
ÂÆÆËÕËÄÐÖá Ë ÏÖÎßÕËÒÎËÍÂÕËÄÐÖá ÒÑÒÓÂÄÍË ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ HCl, ÖÚËÕÞÄÂâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÍÑÓÓÇÎâÙËá ÏÇÕÑÆÑÏ
CCSD(T) Ô ÒÑÏÑÜßá ÚÂÔÕÑÕÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÇÕÑ-
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´ÂÃÎËÙÂ 3. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ (ÏÇÕÑÆ SOS Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËâØ PPP Ë CNDO)
Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ (�ho=1.17 à£) ÅËÒÇÓ-
ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ (10730 ÇÆ. ³¤³¿) D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ
ÃÇÐÊÑÎÂ Ë ÔÕËÎßÃÇÐÂ.

®ÑÎÇÍÖÎÂ bPPP bCNDO b(àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ)

10 5.4 0.62 1.9 ë 2.4
11 2.5 3.66 0.6 ë 1.2
1a 35.9 12.18 9.6 ë 46.9
12 300.0 69.15 225 ë 295
13 39.1 9.25 21
14 179.3 126 180 ë 260
15 687.9 355 470 ë 790

a ¥Îâ p-NA ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÆÂÐÐÞÇ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÒÓË �ho=0.656 à£; ÊÐÂ-
ÚÇÐËâ �ho=1.17 Ë 0.656 à£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÆÎËÐÂÏ ÄÑÎÐ ÒÂÆÂáÜÇÅÑ
ËÊÎÖÚÇÐËâ, ÓÂÄÐÞÏ 1064 Ë 1907 ÐÏ.
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²ËÔ. 2. ¬ÑÓÓÇÎâÙËâ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ (ÏÇÕÑÆ SOS/INDO) Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ (ËÊÏÇÓÇÐËâ £¤ª¿±)78, 79 ÊÐÂÚÇÐËÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâ-
ÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ.

520 ¬.À.³ÖÒÑÐËÙÍËÌ, ´.£.´ËÏÑ×ÇÇÄÂ, ®.À.¡ÐÕËÒËÐ



ÆÑÄ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ Ë MP2. ±ÑÔÎÇÆÐËÌ ÄÂÓËÂÐÕ ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÎÖÚÛÇÏÖ (ÐÂ 3 ë 8%) ÔÑÅÎÂÔËá Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ, Ë Ä àÕÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ ÂÆÆËÕËÄÐÂâ ÒÑÒÓÂÄÍÂ äÓÂÃÑÕÂÇÕã ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÎÖÚÛÇ (ÐÂ
1%). ±ÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÚÂÔÕÑÕÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË Ä ÓÂÏÍÂØ
ÏÇÕÑÆÂ ·ÂÓÕÓË ë¶ÑÍÂ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÇÇ ÏÖÎßÕËÒÎËÍÂÕËÄ-
ÐÂâ ÔØÇÏÂ (ÓÂÊÐËÙÂ 4%).

¡ÄÕÑÓÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ 111, 112 ÓÂÊÄËÎË ÏÇÕÑÆ ÑÙÇÐÍË ÅËÒÇÓ-
ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË, ÖÚËÕÞÄÂáÜËÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÍÑÓÓÇÎâÙËá
ÏÇÕÑÆÂÏË CCS, CC2, CCSD, CC3. ªÔÒÑÎßÊÖâ ÃÂÊËÔ t-aug-cc-
pVTZ ÆÎâ ÕÇÔÕÑÄÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ×ÕÑÓÑÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÑÐË ÒÑÎÖÚËÎË
ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ (Ä Â.Ç.) b(2o,o,o) (o=0.0656 Â.Ç.), :

®ÇÕÑÆ CCS CC2 CCSD CC3 ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ 113

(Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ)
7b(2o,o,o) 7.760 12.030 8.789 8.321 10.9� 0.95

³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ×ÕÑÓÑÄÑÆÑÓÑÆÂ
âÄÎâÇÕÔâ äÍÂÏÐÇÏ ÒÓÇÕÍÐÑÄÇÐËâã ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ
ÓÂÔÚÇÕÂ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ. ¥ÂÉÇ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÌ
ÒÑÒÓÂÄÍË (71 Â.Ç.)114, 115 ÓÂÔÚÇÕÐÂâ ÑÙÇÐÍÂ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÊÂ
ÒÓÇÆÇÎÂÏË ÆÑÄÇÓËÕÇÎßÐÑÅÑ ËÐÕÇÓÄÂÎÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ. °ÆÐÂÍÑ
ÆÎâ ÔÇÓËË ÏÂÎÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ H2O, CO, MeCN, HCl,
ÑÙÇÐÍÂ b(2o,o,o) Ô ÖÚÇÕÑÏ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÌ ÒÑÒÓÂÄÍË ÆÂÇÕ
ÔÕÓÑÅÑÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ
(ÕÂÃÎ. 4).116 ë 120

¬ÂÍ ÄËÆÐÑ, ÔÕÓÑÅËÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ ÒÑÊÄÑ-
ÎâáÕ ÑÙÇÐËÄÂÕß ÊÐÂÚÇÐËâ b(2o,o,o) Ô ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕßá, ÐÇ ÒÓÇ-
ÄÞÛÂáÜÇÌ 10%. ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÍÓËÕÇÓËÇÏ ÐÂÆÇÉ-
ÐÑÔÕË ÏÇÕÑÆÂ âÄÎâÇÕÔâ ÕÑÚÐÑÔÕß ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ, ÍÑÕÑÓÞÇ, Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÕÇØ ËÎË ËÐÞØ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞØ ÄÇÎËÚËÐ. °ÆÐÑÊÐÂÚ-
ÐÑÅÑ ÍÓËÕÇÓËâ ÒÓÂÄËÎßÐÑÔÕË ÄÞÃÑÓÂ ÕÂÍËØ ÄÇÎËÚËÐ ÒÑÍÂ ÐÇ
ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ.23, 65, 121, 122 ¬ ÕÑÏÖ ÉÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÄÞÔÑÍÑÕÑÚÐÞØ
ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÄÐÑÔËÕ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ ÐÂ ÓÂÊÏÇÓÞ ËÔÔÎÇÆÖÇÏÞØ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ. °ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÆÄÖØ ëÛÇÔÕËÂÕÑÏ-
ÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÕÑÎßÍÑ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÌ ËÐÕÇÓÇÔ.

£ ÔÄâÊË Ô àÕËÏ ÏÑÉÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß ÆÄÂ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÐÂÒÓÂÄ-
ÎÇÐËâ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ¯­°-
ÔÄÑÌÔÕÄ, Ô×ÑÓÏËÓÑÄÂÄÛËØÔâ Í ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË. °ÆÐÑ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ì ÓÂÊÄËÕËÇ ÔÕÓÑÅËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ab initio Ë ËØ

ÕÇÔÕËÓÑÄÂÐËÇ ÒÖÕÇÏ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ Ô ÆÂÐÐÞÏË ÄÞÔÑ-
ÍÑÕÑÚÐÞØ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ. ±ÓË àÕÑÏ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞ
ÖÚÇÕ ÍÂÍ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËË Ë ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÛËÓÑÍËØ
ÃÂÊËÔÐÞØ ÐÂÃÑÓÑÄ, ÄÍÎáÚÂáÜËØ ÒÑÎâÓËÊÂÙËÑÐÐÞÇ Ë ÆË×-
×ÖÊÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË,123 ÕÂÍ Ë ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÌ ÒÑÒÓÂÄÍË,124, 125

ÑÃÞÚÐÑ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÇÌ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÓÑÙÇÐÕÑÄ ÑÕ ÑÃÜÇÅÑ ÊÐÂ-
ÚÇÐËâ 126 (Ä ÃÑÎÇÇ ÅÓÖÃÞØ ÓÂÔÚÇÕÂØ àÕÑÌ ÒÑÒÓÂÄÍÑÌ ÑÃÞÚÐÑ
ÒÓÇÐÇÃÓÇÅÂáÕ).

¥ÓÖÅÑÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ì ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÏÇÐÇÇ ÕÑÚÐÞØ, ÐÑ
ÃÑÎÇÇ ÃÞÔÕÓÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÓÂÔÚÇÕÂ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ,
ÒÑÊÄÑÎâáÜËØ ËÊÖÚÂÕß ÃÑÎßÛËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÆÎâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ
ÕÇÐÆÇÐÙËÌ ËÊÏÇÐÇÐËâ ËØ ÔÄÑÌÔÕÄ Ë ÑÙÇÐÍË ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÓÂÃÑÕÂ 127

ÒÑÔÄâÜÇÐÂ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ ÒÑÎâÓÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ
200 ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÑÄ FF Ë SOS Ä
ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË (AM1, PM3, CNDO/S).
¡ÄÕÑÓÞ ÒÓËÛÎË Í ÄÞÄÑÆÖ, ÚÕÑ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ
ÂÆÇÍÄÂÕÐÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆâÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÇ
ÕÇÐÆÇÐÙËË, Â ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÓÂÔÚÇÕÑÏ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ
ÔÄâÊÂÐÑ ÔÍÑÓÇÇ ÐÇ Ô ÕÑÚÐÑÔÕßá ÓÂÔÚÇÕÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ, Â Ô
ÐÇÖÚÇÕÑÏ (ËÎË ÏÑÆÇÎßÐÞÏ ÖÚÇÕÑÏ) ÄÎËâÐËâ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎÖ ÇÇ
ÑÍÓÖÉÇÐËâ.

´ÇÑÓËá ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (Density Functional
Theory (DFT)) ËÐÕÇÐÔËÄÐÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ¯­°-
ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÑÎÇÍÖÎ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ, ÒÑ-
ÔÍÑÎßÍÖ àÕÑÕ ÏÇÕÑÆ ÆÂÇÕ ÐÂËÃÑÎÇÇ äÆÇÛÇÄÞÌã ÔÒÑÔÑÃ ÖÚÇÕÂ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËË.128 ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÅÑ ÏÐÇ-
ÐËâ Ñ ÐÂÆÇÉÐÑÔÕË Ë ÆÑÔÕÑÄÇÓÐÑÔÕË ÒÑÎÖÚÂÇÏÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ Ä
ÓÂÏÍÂØ DFT ÐÇ ÔÎÑÉËÎÑÔß. ¡ÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕ 129 ë 132 ÒÑÆÄÇÓÅÎË
ÍÓËÕËÍÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË Ô ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐËÇÏ ÕÂÍËØ ÛËÓÑÍÑ ËÊÄÇÔÕÐÞØ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÄ, ÍÂÍ
SVWN, BLYP, B3LYP,128, 133 Ä ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÆÓÖÅËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÕÇÎË (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,134 ë 138) ÅÑÄÑÓâÕ ÑÃ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕË ÓÂÔÚÇ-
ÕÑÄ Ä ÓÂÏÍÂØ DFT. °ÙÇÐÑÚÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ô ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ DFT ÆÎâ
ÏÂÎÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÆÎâ ÆËËÐÑÄÑÅÑ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÑÅÑ ÃÇÐÊÑÎÂ 16 Ë
ÕÓËÂÊËÐÑÄ 17 ë 19, NH2/NO2-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ
ÏÑÎÇÍÖÎ (ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 1, 12, 20, 21), D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÃÇÐÊÑÎÂ
(22a ë d) Ë ÔÕËÎßÃÇÐÂ (23a ë d), Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ
ÄÇÎËÚËÐÞ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 5 ë 9.

´ÂÃÎËÙÂ 4. ©ÐÂÚÇÐËâ b(2o,o,o) (Â.Ç.), ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÂÏË MP2 Ë ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ (CC), Ë ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ.

®ÇÕÑÆ mHyPOL (ÔÏ.a) d-aug-cc-pVDZ d-aug-cc-pVTZ d-aug-cc-pVQZ d-aug-cc-pV5Z ³ÔÞÎÍË ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ ³ÔÞÎÍË

¥Îâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ CO
MP2 31.64 7 31.00 7 7 109 29.9� 3.2 b 119
CCSD 7 7 29.56 29.09 7 116
CC3 7 7 31.91 7 7 116

¥Îâ ÏÑÎÇÍÖÎÞH2O
MP2 721.31 7 719.89 7 7 109
CCSD 7 7 721.72 721.98 7 116 721.8� 0.9 b 119
CC3 7 7 721.02 7 7 116

¥Îâ ÏÑÎÇÍÖÎÞNH3

MP2 749.16 7 7 7 7 109 748.4� 1.2 b 119

¥Îâ ÏÑÎÇÍÖÎÞMeCN
MP2 7 31.5 7 7 7 117 26.3� 0.8 c 120
CCSD 7 29.3 7 7 7 117
CCSD(T) 7 26.7 7 7 7 117

¥Îâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ HCl
CC3 7 7 7 7 4.57 118 4.9� 0.5 b 113

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ¹ÂÔÕÑÕÂ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÂâ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÆÎËÐÇ ÄÑÎÐÞ (l). a ®ÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÞÌ 109 ÃÂÊËÔ POL:
(10s6p4d2f )/[5s3p3d2f] ì ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÇÓËÑÆÂ, (6s4p2d)/[3s3p2d] ì ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. b ¤ÂÊÑÄÂâ ×ÂÊÂ, l=694.3 ÐÏ.
c ¤ÂÊÑÄÂâ ×ÂÊÂ, l=514.5 ÐÏ; ÒÓËÄÇÆÇÐÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ, ÖÏÐÑÉÇÐÐÑÇ ÐÂ 3/5.
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±ÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË DFT ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÕÂÍÉÇ ÒÓÑÃÎÇÏÂ,
ÔÄâÊÂÐÐÂâ Ô äÐÇÕÑÚÐÞÏã ÒÑÄÇÆÇÐËÇÏ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ×ÖÐÍÙËÑ-
ÐÂÎÑÄ ÄÆÂÎË ÑÕ âÆÇÓ (Ä ÑÃÎÂÔÕË ÄÂÍÂÐÕÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ): ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÞ ÖÏÇÐßÛÂáÕÔâ ÐÇ ÍÂÍ*1/r, Â àÍÔÒÑ-
ÐÇÐÙËÂÎßÐÑ. ¶ÖÐÍÙËÑÐÂÎÞ Ô ÖÎÖÚÛÇÐÐÞÏ ÂÔËÏÒÕÑÕËÚÇÔÍËÏ
ÒÑÄÇÆÇÐËÇÏ (LB94, HCTH(AC), BP86-GRAC) ÚÂÜÇ ÄÔÇÅÑ

ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÆÑÔÕËÚß ÎÖÚÛÇÅÑ ÔÑÅÎÂÔËâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ Ë ÔÕÓÑÅËØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ (ÔÏ.
ÕÂÃÎ. 5, 6).

°ÆÐÂÍÑ ÓÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑÆÑÏ HCTH(AC) ÐÇÄÇÓÐÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÂÙÇÕÑÐËÕÓËÎÂ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ B97-1 ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞÏ
ÑÙÇÐÍÂÏ, Â ÓÂÔÚÇÕ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÕÓËÂÊËÐÂ ÏÇÕÑÆÑÏ LB94 (ÔÏ.
ÕÂÃÎ. 7) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÐÇÄÇÓÐÑÏÖ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËá ÅËÒÇÓÒÑÎâÓË-
ÊÖÇÏÑÔÕÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎ 17, 18. ¤ËÃÓËÆÐÞÇ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÞ B3LYP Ë
B97-1 äÓÂÃÑÕÂáÕã ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÎÖÚÛÇ, ÚÇÏ LDA Ë BLYP (ÔÏ.
ÕÂÃÎ. 6).

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô ÆÎËÐÐÞÏË p-ÏÑÔÕËÍÂÏË
ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 8. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËâ, ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÏÞÇ Ä
ÓÂÏÍÂØ DFT (Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÑÏ Ô ÖÎÖÚÛÇÐÐÑÌ
ÂÔËÏÒÕÑÕËÍÑÌ LB94), ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÄÞÛÇ ÆÂÐÐÞØ MP2.
³ ÖÚÇÕÑÏ àÕÑÅÑ ÂÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 131 ÐÇ ÓÇÍÑÏÇÐÆÑÄÂÎË ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÕß DFT ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ. ©ÆÇÔß,
ÑÆÐÂÍÑ, ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÃÓÂÕËÕß ÄÐËÏÂÐËÇ ÐÂ ÑÕÐÑÛÇÐËâ ÅËÒÇÓ-
ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎ 12 Ë 1, ÓÂÄÐÞØ 12 Ë 5 ÆÎâ B3LYP Ë
MP2 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¡ÐÂÎËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ
ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÏÇÉÆÖ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕâÏË
D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÔÕËÎßÃÇÐÂ Ë ÃÇÐÊÑÎÂ ÄÂÓßË-
ÓÖáÕ ÑÕ 6 ÆÑ 10 Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ Ë ÖÔÎÑÄËÌ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 9). ©ÐÂÚËÕ, Ä ÓÂÃÑÕÇ 131 ÆÂÐÐÞÇ ÓÂÔ-
ÚÇÕÂ ÏÇÕÑÆÑÏMP2 ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÊÂÐËÉÂáÕ ÓÑÔÕ b Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ
ÆÎËÐÞ ÙÇÒË ÔÑÒÓâÉÇÐËâ, Â ÆÂÐÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÂ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP
ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÊÂÄÞÛÇÐÐÞÏ ÑÙÇÐÍÂÏ. ¯ÇÑÃØÑÆËÏÑ ÕÂÍÉÇ ÑÕÏÇ-
ÕËÕß, ÚÕÑ ÆÎâ p-NA ËÊÄÇÔÕÐÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ b Ä
ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ (1787� 73 Â.Ç., £¤ª¿±, l=1064 ÐÏ),65 Ô ÍÑÕÑ-
ÓÞÏ ÂÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 131, ÒÑ ÐÇÒÑÐâÕÐÞÏ ÒÓËÚËÐÂÏ, ÐÇ ÔÓÂÄ-
ÐËÄÂáÕ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÄÇÎËÚËÐÞ. ªÊ ÕÂÃÎ. 8 ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ
ÑÙÇÐÍÂ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP ÕÑÚÐÇÇ, ÚÇÏ MP2.

£ÞÛÇ ÑÕÏÇÚÇÐÑ, ÚÕÑ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎ B3LYP äÓÂÃÑÕÂÇÕã
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÎÖÚÛÇ ÐÇÅËÃÓËÆÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ, Â Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ ÕÑÚÐÇÇ, ÚÇÏ LB94, ÍÑÕÑÓÞÌ ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÑÕÐÑÛÇÐËá ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎ 12 Ë 1, ÓÂÄÐÑÏÖ
19. ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ 21 ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÓÑÄÇÔÕË ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÇ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ Ô
ÆÂÐÐÞÏË ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 20. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ,
ÄÍÎáÚÂáÜËØ ÆÎËÐÐÞÇ ÎÇÅÍÑ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÞÇ p-ÔËÔÕÇÏÞ,
ÐÂÒÓËÏÇÓ ÕÂÍËØ, ÍÂÍ ÒÑÎËÇÐÞ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ DFT ÒÓËÄÑÆËÕ
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´ÂÃÎËÙÂ 5. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ 129 Ä ÓÂÏÍÂØ DFT Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ 119

(ÅÂÊÑÄÂâ ×ÂÊÂ, l=694.3 ÐÏ) ÊÐÂÚÇÐËâ b(2o,o,o) (Â.Ç.) ÆÎâ ÏÂÎÞØ
ÏÑÎÇÍÖÎ.

®ÑÎÇ- SVWN/TZ2P+ BLYP/TZ2P+ LB94/TZ2P+ ¿ÍÔÒÇÓË-
ÍÖÎÂ diff diff diff ÏÇÐÕ

NH3 7109 7138 746.0 748.4� 1.2
CO 36.6 37.8 23.4 29.9� 3.2
H2O 734.4 737.3 720.3 721.8� 0.9
HF 710.7 711.2 77.68 710.9� 0.95 a

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ±ÓË ÓÂÔÚÇÕÂØ Í ÃÂÊËÔÖ TZ2P ÆÑÃÂÄÎÇÐÞ ÆË××ÖÊÐÞÇ
×ÖÐÍÙËË; ÚÂÔÕÑÕÂ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÂâ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÆÎËÐÇ ÄÑÎÐÞ (l). a ¥ÂÐÐÞÇ ÓÂÃÑÕÞ 113.

´ÂÃÎËÙÂ 6. ©ÐÂÚÇÐËâ b(0,0,0) (Â.Ç.) ÆÎâ ÏÂÎÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ Ä ÓÂÏÍÂØ DFT, Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÕÓÑÅËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÇÕÑÆÂ ÔÄâÊÂÐÐÞØ
ÍÎÂÔÕÇÓÑÄ.

®ÑÎÇÍÖÎÂ LDA a BLYP a B3LYP a B97-1 a HCTH (AC)a BP86-GRAC b BLYP c CCSD(T)d

NH3 755.66 758.59 741.03 738.93 733.30 737.87 787.09 734.3
H2O 724.79 724.40 719.19 718.65 718.31 718.2 728.19 718.0
H2S 714.73 710.48 77.15 77.37 710.22 7 7 77.7
CO 29.46 29.30 26.86 26.33 22.60 21.9 32.89 23.5
HF 78.86 78.73 77.42 77.21 77.35 77.2 78.85 77.3
MeCN 36.97 38.53 31.73 27.77 87.3 7 7 24.2 e

a ¥ÂÐÐÞÇ ÓÂÃÑÕÞ 130; ÃÂÊËÔÐÞÌ ÐÂÃÑÓ POL Ô ÆÑÃÂÄÎÇÐËÇÏ d-×ÖÐÍÙËÌ ÆÎâ ÂÕÑÏÂ H Ë s- Ë p-×ÖÐÍÙËÌ ÆÎâ ÕâÉÇÎÞØ ÂÕÑÏÑÄ. b ¥ÂÐÐÞÇ ÓÂÃÑÕÞ 132;
ÃÂÊËÔÐÞÌ ÐÂÃÑÓ ÆÎâ ÂÕÑÏÂ H ì 7s5p4d; ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ C, N, O ì 9s7p5d4f; ÆÎâ ÂÕÑÏÂ F ì 11s7p5d4f. c ¥ÂÐÐÞÇ ÓÂÃÑÕÞ 135; ÃÂÊËÔÐÞÌ ÐÂÃÑÓ
DNP+FIP. d ¥ÂÐÐÞÇ ÓÂÃÑÕÞ 102; ÕÑÕ ÉÇ ÃÂÊËÔ, ÚÕÑ Ë Ä ÓÂÃÑÕÇ 130. e ¥ÂÐÐÞÇ ÓÂÃÑÕÞ 120; ÃÂÊËÔ [4+1s3+1p2+1d/3+1s2+1p]+(2s2p1d1f/2s).

´ÂÃÎËÙÂ 7. ¥ËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË (10730 ÇÆ. ³¤³¿,
l=1064 ÐÏ), ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË LB94/DZP(fc) ÆÎâ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ 16 ë 19,137 Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÊÏÇÓÇÐËÌ HRS Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ 1,4-ÆË-
ÑÍÔÂÐÂ ÒÓË l=1064 ÐÏ.139, 140

®ÑÎÇ- b(ÓÂÔÚÇÕ) b(àÍÔÒÇ- ®ÑÎÇ- b(ÓÂÔÚÇÕ) b(àÍÔÒÇ-
ÍÖÎÂ ÓËÏÇÐÕ) ÍÖÎÂ ÓËÏÇÐÕ)

16 31 43 18 313 383
17 323 259 19 1211 447

522 ¬.À.³ÖÒÑÐËÙÍËÌ, ´.£.´ËÏÑ×ÇÇÄÂ, ®.À.¡ÐÕËÒËÐ



Í ÊÂÄÞÛÇÐÐÞÏ ÑÙÇÐÍÂÏ. °ÆÐÂÍÑ p-ÔËÔÕÇÏÞ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ
ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËÇ ÙËÍÎÞ, ÏÇÐÇÇ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÞ, ÒÑàÕÑÏÖ ËØ
ÏÑÉÐÑ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑ ÑÒËÔÂÕß Ä ÓÂÏÍÂØ DFT.

¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÑÕÏÇÚÇÐÐÞÇ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË, Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ
ÔÎÖÚÂÇÄ ÄÔÇ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÞ ÒÓÂÄËÎßÐÑ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆâÕ ÕÇÐÆÇÐ-
ÙËË Ä ËÊÏÇÐÇÐËË b (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 5 ë 8). ªÊ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ
ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÞ B3LYP Ë ÑÔÑÃÇÐÐÑ B97-1 äÓÂÃÑ-
ÕÂáÕã ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÎÖÚÛÇ ÑÔÕÂÎßÐÞØ.

£ÂÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß, ÆÎâ ÍÂÍËØ ÙÇÎÇÌ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÓÂÔ-
ÚÇÕÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ. £ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÒÓË ÒÑËÔÍÇ ÏÂÕÇÓËÂ-
ÎÑÄ ì ÍÂÐÆËÆÂÕÑÄ ÆÎâ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ Ä ÐÇÎËÐÇÌÐÑÌ ÑÒÕËÍÇ ì
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ËÐÕÇÓÇÔ ÒÓÑÔÎÇÆËÕß ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË Ä ÕÑÏ ËÎË ËÐÑÏ ÓâÆÖ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.
°ÚÇÄËÆÐÑ, Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ DFT ÑÒÕËÏÂÎßÐÑ.

III. ·ÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË pp-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ
Ë à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕß ÅÇÐÇÓÂÙËË ÄÕÑÓÑÌ ÅÂÓÏÑÐËÍË

1. ¬ÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÍÓËÕÇÓËË ÑÙÇÐÍË ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË.
©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÑÕ ÆÎËÐÞ ÙÇÒË
ÔÑÒÓâÉÇÐËâ

´ÑÕ ×ÂÍÕ, ÚÕÑ ¯­°-à××ÇÍÕËÄÐÂâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÔËÎß-
ÐÞÇ ÆÑÐÑÓÐÞÌ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞÌ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎË, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ ÎÇÅÍÑ
ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÞÏ p-ÏÑÔÕËÍÑÏ, ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÃÂÊÑ-
ÄÑÇ ÖÔÎÑÄËÇ ÆÎâ ÒÑËÔÍÂ ¯­°-ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. £ÞÔÑÍÂâ ¯­°-
à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕß ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÒÓË ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÏ
ÔÑÚÇÕÂÐËË p-ÔËÔÕÇÏÞ Ë D/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ.

£ ÔÇÓËË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ®ÂÓÆÇÓ Ô ÔÑÂÄÕ.141 ë 145 ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎ
ÖÆÑÃÐÞÌ ÍÓËÕÇÓËÌ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ¯­°-ÂÍÕËÄÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ,
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËÌ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËá àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
p-ÔËÔÕÇÏÞ Ë ÇÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÑÕ ÒÓËÓÑÆÞ (ÔËÎßÐÞÌ/ÔÎÂÃÞÌ)
D/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ, ì ÂÎßÕÇÓÐËÓÑÄÂÐËÇ ÆÎËÐ ÔÄâÊÇÌ (Bond
Length Alternation (BLA)), Õ.Ç. ÔÓÇÆÐáá ÓÂÊÐÑÔÕß ÆÎËÐ ×ÑÓ-
ÏÂÎßÐÑ ÑÆËÐÂÓÐÞØ Ë ÆÄÑÌÐÞØ ÔÄâÊÇÌ. ¿ÕÂ ÓÂÊÐÑÔÕß ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÂ ÎËÃÑ ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ Ñ ÔÕÓÑÇ-
ÐËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÎËÃÑ ËÊ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ. ¥Îâ

ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕË ÆÂÐÐÑÅÑ ÍÓËÕÇÓËâ ÂÄÕÑÓÞ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÎË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒÑÎËÇÐÑÄ.

£ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÒÓËÓÑÆÞ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ Ë ÒÑÎâÓÐÑÔÕË
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÆÎËÐ ÔÄâÊÇÌ Ä ÒÑÎËÇÐÂØ ÔÏÇ-
ÜÂÇÕÔâ ËÎË Ä ÔÕÑÓÑÐÖ ÐÇÒÑÎâÓÐÑÌ ×ÑÓÏÞ (ÐÇÒÑÎâÓÐÞÌ ÓÂÔ-
ÕÄÑÓËÕÇÎß, ÔÎÂÃÞÇ D/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎË), ËÎË Ä ÔÕÑÓÑÐÖ
ÙÄËÕÕÕÇÓ-ËÑÐÐÑÌ ×ÑÓÏÞ (ÒÑÎâÓÐÞÌ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß, ÔËÎßÐÞÇ
D/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎË).

£ ÓÂÃÑÕÇ 141 ÒÂÓÂÏÇÕÓ BLA ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÍÂÍ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔ-
ÕËÍÂ ÄÎËâÐËâ ÔËÎÞD/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ ÐÂ ÔÕÇÒÇÐß ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂ-
ÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÒÑÎËÇÐÑÄÑÅÑ p-ÏÑÔÕËÍÂ. µÆÑÃÔÕÄÑ ÒÓÇÆÎÑ-
ÉÇÐÐÑÅÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÑÐ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÖá ÔËÎÖ ÎáÃÞØ D/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ
Ä ÇÆËÐÑÌ ÛÍÂÎÇ Ë ÅÓÂ×ËÚÇÔÍË ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÑÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÑÕ ÔËÎÞ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ.

£ ÓÂÏÍÂØ ÆÄÖØÖÓÑÄÐÇÄÑÌ ÏÑÆÇÎË ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß Ä
ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ (ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÂÐÂÎÑÅ ×ÑÓÏÖÎÞ (5))
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ Ä ÄËÆÇ

b � 3

2
me ÿ mg
ÿ � m2ge

E 2
ge

, (17)

ÅÆÇ (me7mg) ì ÓÂÊÐÑÔÕß ÏÇÉÆÖ ÆËÒÑÎßÐÞÏË ÏÑÏÇÐÕÂÏË
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÅÑ Ë ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, mge Ë Ege ì ÆËÒÑÎß-
ÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ Ë àÐÇÓÅËâ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ.
®ÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÄÇÎËÚËÐ, ÄØÑÆâÜËØ Ä ÎÇÄÖá
ÚÂÔÕß ×ÑÓÏÖÎÞ (17), ÑÕ ×ÖÐÍÙËË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ (ÓËÔ. 3), ÍÑÕÑÓÂâ, Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ÍÑÓÓÇÎËÓÖÇÕ Ô BLA,
ÚÕÑ ÔÎÇÆÖÇÕ ËÊ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÕÑÅÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ.141, 142

©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÑÕ BLA, Â ÕÂÍÉÇ ÑÕ
ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÅÑ ÍÓËÕÇÓËâ ì ÂÎßÕÇÓÐËÓÑÄÂÐËâ ÒÑÓâÆÍÂ ÔÄâÊÇÌ
(Bond Order Alternation (BOA)) ì ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÏÇÕÑÆÂÏË
SOS/INDO/CISD Ë FF/AM1 ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô ÑÆÐËÏË Ë ÕÇÏË
ÉÇ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâÏË (NMe2 Ë CHO).144 ë 146 £ÎËâÐËÇ ÓÂÔÕÄÑÓË-
ÕÇÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÎË ÆÇÌÔÕÄËÇÏ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ. ±ÑÎÖ-
ÚÇÐÐÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË b(BOA) ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÊÂÄËÔËÏÑÔÕßá 4

D A D A
+ 7

´ÂÃÎËÙÂ 8. ©ÐÂÚÇÐËâ b(0,0,0) (Â.Ç.) ÆÎâ NH2/NO2-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ
p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ Ä ÓÂÏÍÂØ DFT Ë ÏÇÕÑÆÑÏ
MP2.131

®ÑÎÇ- SVWN/ BLYP/ B3LYP/ LB94/LDA/ MP2/
ÍÖÎÂ 6-31G 6-31G 6-31G TZ2P 6-31G

1 1650 1656 1698 1903 1931
12 29 298 28 349 20 153 36 695 10 110
20 47 090 47 140 54 710 52 040 62 660
21 682 000 677 000 611 000 784 000 184 000

´ÂÃÎËÙÂ 9. ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ Ä ÓÂÏÍÂØ LDA/POL 136 ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÆËÐÂ-
ÏËÚÇÔÍËÇ (l=1907 ÐÏ), Â ÕÂÍÉÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ 78 ÊÐÂÚÇÐËâ
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ (10730 ÇÆ. ³¤³¿) D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÃÇÐÊÑÎÂ
Ë ÔÕËÎßÃÇÐÂ.

®ÑÎÇÍÖÎÂ b(0,0,0) b(2o,o,o) ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ a

22a 6.74 8.18 15.3
22b 4.91 5.85 9.0
22c 3.56 4.24 6.3
22d 0.32 0.52 1.8
23a 96 153 84
23b 79 123 51
23c 63 95 45
23d 17 27 18

a ªÊÏÇÓÇÐËâ £¤ª¿± Ä 1,4-ÆËÑÍÔÂÐÇ ÒÓË l=1907 ÐÏ.

0+ 7

me7mg , m2eg ,
Eÿ2eg , b

3

2

BLA, �A

A B C D E

1
4

D A D A
+ 7

D A
d+ d7

²ËÔ. 3. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË (me7mg) (1), m2eg (2), E ÿ2eg (3) Ë b (4) ÑÕ ÄÑÎÐÑÄÑÌ
×ÖÐÍÙËË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÒÑÎËÇÐÑÄÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÑÌ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÏ BLA.
±ÓËÐâÕÑ ÔÚËÕÂÕß, ÚÕÑ BLA>0 Ä ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ ×ÑÓÏÇ Ë<0 Ä ÙÄËÕÕÇÓ-
ËÑÐÐÑÌ ×ÑÓÏÇ. A ëEì ÖÔÎÑÄÐÑ ÄÞÆÇÎÇÐÐÞÇ ÑÃÎÂÔÕË.

µÔÒÇØË ØËÏËË 75 (6) 2006 523



ÐÂ ÓËÔ. 3. ¶ÖÐÍÙËá b(BLA) ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË 147 ÕÂÍÉÇ Ë ÆÎâ
ÑÍÕÖÒÑÎßÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ (ÔÏ. ÐËÉÇ).

£ ÏÑÎÇÍÖÎÇ 24 ÆÑÐÑÓÐÞÌ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎß (D) ÄÂÓßËÓÑÄÂÎË Ä
ÓâÆÖ H, Me, OH, OMe, NH2 , NMe2 Ë ÑÙÇÐËÄÂÎË ÄÇÎËÚËÐÖ b
Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË CPHF/6-31G. ©ÐÂÚÇÐËÇ b ÓÂÔÕÇÕ Ô ÖÄÇÎËÚÇ-
ÐËÇÏ ÔËÎÞ ÆÑÐÑÓÐÑÅÑ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâ Ä ÖÍÂÊÂÐÐÑÏ ÓâÆÖ, ÑÆÐÂÍÑ
ÐÇ ÆÑÔÕËÅÂÇÕ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ, ÑÔÕÂÄÂâÔß, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, Ä ÑÃ-
ÎÂÔÕË A (ÔÏ. ÓËÔ. 3).

£ ÓÂÃÑÕÂØ 148 ë 150 ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÆÓÖÅÑÌ ÍÓËÕÇÓËÌ ì BACS
(Bridge Atomic Charge Sum), ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËÌ ÄÎËâÐËÇ ÊÂ-
ÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ Ë/ËÎË ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÐÂ ÔÕÇÒÇÐß ÔÑÒÓâÉÇÐËâ
p-ÏÑÔÕËÍÂ Ë ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÌ ÔÖÏÏÑÌ ÊÂÓâÆÑÄ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ
ÏÑÔÕËÍÂ, ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÅÑ ÆÑÐÑÓÐÖá Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÖá ÅÓÖÒÒÞ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÕËÒÂ 25.

£ÎËâÐËÇ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÕÂÍÉÇÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÎË ÒÖÕÇÏ ËÊÏÇÐÇÐËâ
ÐÂÒÓâÉÇÐÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ, Â Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÑÆÇÎßÐÞØ
ÄÞÃÓÂÎË ÏÑÎÇÍÖÎÞ D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒÑÎËÇÐÑÄ Ë ÒâÕËÚÎÇÐ-
ÐÞÇ ÒÑÎËÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÞ (26a ë Ô, 27a ë c).

°ÒÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÑÙÇÐËÄÂÎË Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
FF/AM1. ¯Â ÒÓËÏÇÓÇ ÒÑÎËÇÐÑÄ ÃÞÎÂ ÒÑÍÂÊÂÐÂ ÎËÐÇÌÐÂâ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÏÇÉÆÖ ÍÓËÕÇÓËâÏË BACS Ë BLA,148 ÚÕÑ ÖÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕ ÐÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËá BACS Ë ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,149, 150 ÚÕÑ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
b(BACS) ÆÎâ ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒâÕËÚÎÇÐÐÞØ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÑÄ Ë ÒÑÎË-
ÇÐÑÄ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞ. ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË àÕËØ ÆÂÐÐÞØ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆ-
ÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ ÆÎâ ÄÔÇØ p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ËÊÏÇÐÇÐËÇ
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ ×ÑÓÏÞ
Í ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÑÌ ÑÕÓÂÉÂÇÕÔâ ÍÓËÄÑÌ 4 ÐÂ ÓËÔ. 3.

³ÎÇÆÖÇÕ ÕÂÍÉÇ ÖÒÑÏâÐÖÕß ÇÜÇ ÑÃ ÑÆÐÑÏ ÍÓËÕÇÓËË, ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÑÏ ÆÎâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÂÙËË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä
ÓÂÏÍÂØ ÏÑÆÇÎË VB-mCT. £ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÕËÒÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ,
ÇÇ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ä ÄËÆÇ ÐÂÃÑÓÂ ÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
(VB), ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜÇÌ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ, Ë m ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÌ Ô ÒÇÓÇÐÑÔÑÏ ÊÂÓâÆÂ (CT), Õ.Ç. ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÞØ
×ÑÓÏ (ÔØÇÏÂ 2).

£ÑÎÐÑÄÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ (cg) Ä ÃÂÊËÔÇ VB-
Ë CT-×ÖÐÍÙËÌ (jVB , jCT) ÊÂÒËÔÞÄÂÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ

cg � jVB
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jCT j , (18)

ÅÆÇ m ì ÚËÔÎÑ ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, l ì ÒÂÓÂÏÇÕÓ,
ÑÒËÔÞÄÂáÜËÌ ÔÕÇÒÇÐß ÔÏÇÛÇÐËâ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ Ë ÙÄËÕÕÇÓ-
ËÑÐÐÑÌ×ÑÓÏ.±ÑÔÎÇÆÐââ ÄÇÎËÚËÐÂ Ë ÃÞÎÂ ÄÞÃÓÂÐÂ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÍÓËÕÇÓËâ ÑÙÇÐÍË b Ä ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ 151 ë 156, Â Ä ÔÇÓËË
ÓÂÃÑÕ 157 ë 160 ÆÎâ ÎËÐÇÌÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÂÐÂÎÑÅËÚ-
ÐÞÌ ÍÓËÕÇÓËÌ MIX, ÔÄâÊÂÐÐÞÌ Ô l ÒÓÑÔÕÞÏ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ

MIX=2l71.

­ËÐÇÌÐÂâ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ l ËMIX Ô ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÏBLAÒÑÍÂÊÂÐÂ ÐÂ
ÒÓËÏÇÓÂØ ÑÆÐÑÏÇÓÐÞØ,151, 157 ë 160 ÍÄÂÆÓÖ- (ÔÏ.152) Ë ÑÍÕÖÒÑÎß-
ÐÞØ 153 ë 155 ÏÑÎÇÍÖÎ, Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô ÕÇÕÓÂàÆÓËÚÇÔÍËÏ
ÔÕÓÑÇÐËÇÏ.156 £ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË 161 ÒÂÓÂÏÇÕÓ MIX ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÎË ÕÂÍÉÇ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ
D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒÑÎËÇÐÑÄ.

³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÍÓËÕÇÓËË,
ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ËØ ÖÆÑÃÔÕÄÑ, ËÏÇáÕ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ Ë ÐÑÔâÕ ÍÂÚÇÔÕ-
ÄÇÐÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ BLA ÆÎâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ c ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏÂÏË ÄÓâÆ ÎË ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÑ. ¬ÓËÕÇÓËÌ BACS
ÃÑÎÇÇ ÖÆÑÃÇÐ ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÎâ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ ÏÑÔÕËÍÑÄ, ÐÑ ÔÎÇÆÖÇÕ ÒÑÏÐËÕß,
ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÄÞÃÑÓÂ ÏÇÕÑÆÂ
ÓÂÔÚÇÕÂ Ë ÃÂÊËÔÐÞØ ÐÂÃÑÓÑÄ ×ÖÐÍÙËÌ.162 ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÖÐË-
ÄÇÓÔÂÎßÐÞÏâÄÎâÇÕÔâ ÍÓËÕÇÓËÌ l (ËÎËMIX), ÑÆÐÂÍÑ ÇÅÑ ÓÂÔÚÇÕ
ÕÓÇÃÖÇÕ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÄÞÚËÔÎÇÐËÌ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÅÇÑÏÇÕÓËâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÊÂÓâÆÑÄ ÄÞÄÑÆâÕÔâ ÒÑ ÖÏÑÎÚÂÐËá
ÄÑ ÄÔÇØ ÒÓÑÅÓÂÏÏÂØ, ËÔÒÑÎßÊÖáÜËØÔâ Ä ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇ-
ÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ. ²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ ÍÓËÕÇÓËË ÑÃÝÇÆËÐâÇÕ ÕÑ, ÚÕÑ
ÄÔÇ ÑÐË ÍÑÓÓÇÎËÓÖáÕ Ô ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËÇÌ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ ÔËÔÕÇÏÞ, ÐÑ ËÏÇÐÐÑ ÑÕ ÐÇÇ ÊÂÄËÔËÕ à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕß ÅÇÐÇ-
ÓÂÙËËÄÕÑÓÑÌ ÅÂÓÏÑÐËÍËÄÏÑÎÇÍÖÎÇ, ÂÓÂÊÎËÚÐÞÇÍÓËÕÇÓËËì
àÕÑ ÎËÛß ÔÒÑÔÑÃ ÑÕÓÂÉÇÐËâ àÕÑÌ ×ÖÐÍÙËË.

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,163) Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ 78, 79

ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ Ô ÖÆÎËÐÇÐËÇÏ ÙÇÒË ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ÓÑÔÕ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË.
£ ÓÂÃÑÕÇ 150 ÑÙÇÐÇÐÑ ËÊÏÇÐÇÐËÇ b Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÚËÔÎÂ ÊÄÇÐßÇÄ
(n) Ä ÙÇÒË ÔÑÒÓâÉÇÐËâ. ³ÓÂÄÐËÕÇÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô
ÒÑÎËÅÇÕÇÓÑÙËÍÎËÚÇÔÍËÏËÏÑÔÕËÍÂÏË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 4.
±ÑÎËÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÞ ØËÐÑËÆÐÑÅÑ ÕËÒÂ 26a ë c ÑÃÐÂÓÖÉËÄÂáÕ
ÄÞÔÑÍÖá ¯­°-ÂÍÕËÄÐÑÔÕß, Â Ä ÔÎÖÚÂÇ ÒÑÎËÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÑÄ
27a ë c ÑÐÂ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÐËÉÇ Ë Ô ÖÆÎËÐÇÐËÇÏ ÙÇÒË ÓÂÔÕÇÕ
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÇÆÎÇÐÐÑ. ¬ÂÍ ÔÎÇÆÖÇÕ ËÊ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ ÆÂÐÐÞØ, b
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ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ Ä ÓâÆÖ ÒËÓÓÑÎ<×ÖÓÂÐ<ÕËÑ×ÇÐ, ÑÆÐÂÍÑ
ÂÄÕÑÓÞ ÐÇ ÑÃÝâÔÐËÎË àÕÑÕ ×ÂÍÕ.

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÓÂÔÚÇÕÐÞÏ ÒÖÕÇÏ
®ÑÓÎË 164 Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ CNDOVSB ÆÎâ
NMe2/NO2-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒÑÎËÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÑÄ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ b
ÕÂÍÉÇ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ Ä ÓâÆÖ ÒËÓÓÑÎ<×ÖÓÂÐ<ÕËÑ×ÇÐ. ¡ÄÕÑÓ
ÑÃÝâÔÐËÎ ÒÑÎÖÚÇÐÐÖá ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß ÔÑÄÑÍÖÒÐÞÏ
ÄÎËâÐËÇÏ ÔÕÇÒÇÐË ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÊÂÓâÆÂ Ë ÓÂÊÎËÚËÇÏ àÐÇÓÅËÌ
ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ Ë ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËÌ.

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÄÎËâÐËâ ÆÎËÐÞ ÙÇÒË ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÐÂ ÅËÒÇÓ-
ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß NMe2/NO2-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒÑÎËÇÐÑÄ, ÒÑÎË-
ËÐÑÄ Ë ÒÑÎË×ÇÐËÎÇÐÑÄ (SOS/CNDO/CI) Ä ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË
ÒÎÑÔÍÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ËØ ÏÑÎÇÍÖÎ (ÓËÔ. 5) ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎ Ô ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÆÎËÐÐÞÏË p-ÏÑÔÕËÍÂÏË (n>7)
ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ Ä ÓâÆÖ ÒÑÎË×ÇÐËÎÇÐÞ<ÒÑÎË-
ËÐÞ<ÒÑÎËÇÐÞ, ÒÓËÚÇÏ ÆÎâ ÒÑÎË×ÇÐËÎÇÐÑÄÑÅÑ p-ÏÑÔÕËÍÂ b
ÒÇÓÇÔÕÂÇÕ ÓÂÔÕË ÒÓË n>8.165 ë 168

ºÂÏÒÂÐß Ë ¨ÂÍÏàÐ Ô ÔÑÂÄÕ.169 ë 174 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ÒÑÎËÏÇÕËÐËÏËÐÑÄÞÇ (±®ª) p-ÙÇÒÑÚÍË.
±ÑÔÍÑÎßÍÖ ×ÓÂÅÏÇÐÕ CH=N ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß Ë ÍÂÍ
ÊÄÇÐÑ ÙÇÒË, Ë ÍÂÍ D/A-ÒÂÓÖ, ÕÑ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 169, 170 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË
ÏÑÎÇÍÖÎÞHì(CH=N)nìH, Õ.Ç. ÃÇÊ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ ÊÂÏÇÔÕË-
ÕÇÎÇÌ. £ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË ÒÎÑÔÍÑÅÑ ÕÓÂÐÔ-ÔÕÓÑÇÐËâ ÙÇÒË Ä
àÕËØ ÓÂÃÑÕÂØ ÑÙÇÐÇÐÞ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÕÇÐÊÑÓÂ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓË-
ÊÖÇÏÑÔÕË ÒÓË ËÊÏÇÐÇÐËË n ÑÕ 1 ÆÑ 20; ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ

ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË, ÑÕÐÇÔÇÐÐÑÌ Í ×ÓÂÅÏÇÐÕÖ CH=N Ä
ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÌ ÙÇÒË

Db= b(n)7b(n71).

±ÓË ×ËÍÔËÓÑÄÂÐËË ×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÑÆËÐÂÓÐÞØ Ë ÆÄÑÌÐÞØ ÔÄâÊÇÌ
ÖÅÎÇÓÑÆ7ÂÊÑÕ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ,170 ÚÕÑ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ BLA
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÖÏÇÐßÛÂáÕÔâ ÂÃÔÑÎáÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÅËÒÇÓÒÑÎâ-
ÓËÊÖÇÏÑÔÕË Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÑÃÜÇÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕßá b(BLA)
(ÔÏ. ÓËÔ. 3); ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÇ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇ jbj Ô ÖÆÎËÐÇÐËÇÏ ÙÇÒË
ÕÂÍÉÇ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÏÇÐßÛÇ

BLA,�A 0.100 0.126 0.150 0.190 0.220
Dbzzz(?), 72753� 129 71461� 51 7869� 28 7434� 7 7293� 2
Â.Ç.

¡ÄÕÑÓÞ ÔÄâÊÂÎË àÕÑ ÔÑ ÔÐËÉÇÐËÇÏ ÔÕÇÒÇÐË ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. £ ÓÂÃÑÕÇ 171 ÄÇÎËÚËÐÖ BLA ÄÂÓßËÓÑ-
ÄÂÎË, ÖÚËÕÞÄÂâ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ÄÎËâÐËÇ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, Ë ÒÓË
ÑÒÕËÏËÊÂÙËË ÅÇÑÏÇÕÓËË ÆÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ ÐÇ ×ËÍÔËÓÑÄÂÎË. ¬ÂÍ
Ë ÔÎÇÆÑÄÂÎÑ ÑÉËÆÂÕß, Ô ÖÆÎËÐÇÐËÇÏ ÙÇÒË ÊÐÂÚÇÐËÇ BLA
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ: ÆÎâ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ô
0.132 ÆÑ 0.095�A, Â Ä ÂÙÇÕÑÐËÕÓËÎÇ Ô 0.137 ÆÑ 0.092�A ÒÓË
ÒÇÓÇØÑÆÇ n ÑÕ 2 Í 18.

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÓËÕÇÓËâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÐÇÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ±®ª Ô
ÆÓÖÅËÏË ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏË ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ b/M
(10730 ÇÆ. ³¤³¿), ÅÆÇ M ì ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÏÂÔÔÂ.172 ¯ÂÒÓË-
ÏÇÓ, ÆÎâ D/A-ÒÑÎËÇÐÑÄ b/M=0.76,175 ÆÎâ p-NA 0.16,176 ÆÎâ
3-ÏÇÕËÎ-p-NA 0.10,177 Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÆÎâ ±®ª àÕÂ ÄÇÎËÚËÐÂ
ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 4.2.

£ ÓÂÏÍÂØ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ CPHF/6-31G ÒÓÑÄÑÆËÎË ÐÇ-
ÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑÇ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ±®ª Ë ÒÑÎËÇÐÑÄ Ô ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏË
D/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâÏË 173, 174 (ÕÂÃÎ. 10, ÓËÔ. 6). ¡ÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑ-
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²ËÔ. 4. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÑÕ ÚËÔÎÂ ÊÄÇÐßÇÄ Ä ÙÇÒË
ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÆÎâ NH2/NO2-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒÑÎËÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÑÄ (1 ë 6) Ë
ÒÑÎËÇÐÑÄ (7).
1 ì ÒÑÎËÕËÑ×ÇÐ, 2 ì ØËÐÑËÆÐÞÌ ÂÐÂÎÑÅ ÒÑÎËÕËÑ×ÇÐÂ, 3 ì ÒÑÎË-
×ÖÓÂÐ, 4 ì ØËÐÑËÆÐÞÌ ÂÐÂÎÑÅ ÒÑÎË×ÖÓÂÐÂ, 5 ì ÒÑÎËÒËÓÓÑÎ, 6 ì
ØËÐÑËÆÐÞÌ ÂÐÂÎÑÅ ÒÑÎËÒËÓÓÑÎÂ, 7ì ÒÑÎËÇÐÞ.
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²ËÔ. 5. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÑÕ ÖÄÇÎËÚÇÐËâ ÚËÔÎÂ
ÊÄÇÐßÇÄ Ä ÙÇÒË ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÆÎâ NMe2/NO2-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÑÎËÅÑÏÇÓÑÄ.
1ì ÒÑÎËÇÐÞ, 2ì ÒÑÎËËÐÞ, 3ì ÒÑÎË×ÇÐËÎÇÐÞ.

´ÂÃÎËÙÂ 10. ©ÐÂÚÇÐËâ bzzz ÆÎâ D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒÑÎËÏÇÕËÐËÏËÐÑÄ Ë
ÒÑÎËÇÐÑÄ.

®ÑÎÇÍÖÎÂ bzzz , ®ÑÎÇÍÖÎÂ bzzz ,
Â.Ç. Â.Ç.

O2Nì( CH=N)4ìNH2 7598.2 Fì( CH=N)4ìOH 1038.0
H2Nì( CH=N)4ìNO2 73446.3 HOì( CH=N)4ìF 198.8
O2Nì( CH=N)4ìOH 5650.9 O2Nì( CH=CH)4ìNH2 8330.3
HOì( CH=N) )4ìO2N 72501.0 O2Nì( CH=CH)4ìOH 6526.3
Fì( CH=N)4ìNH2 1495.5 Fì( CH=CH )4ìNH2 1109.9
H2Nì( CH=N)4ìF 7456.6 Fì( CH=CH )4ìOH 707.5
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²ËÔ. 6. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÇÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÄÆÑÎß
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÙÇÒË (bl) ÑÕ ÇÇ ÆÎËÐÞ ÆÎâ H2Nì( CH=CH )

n
ìNO2 (1),

O2Nì( CH=N)
n
ìNH2 (2) Ë H2Nì( CH=N)

n
ìNO2 (3).

²ÂÔÚÇÕ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË CPHF/6-31G.
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ÕÞ 173 ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÎË ÄÎËâÐËÇ ÓÂÊÎËÚÐÞØ D/A-ÅÓÖÒÒ Ë ËØ ÓÂÔ-
ÒÑÎÑÉÇÐËâ (ÚÕÑ ÄÂÉÐÑ ÆÎâ±®ª) ÒÓË ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞØ ÆÎËÐÂØ
±®ª- Ë ÒÑÎËÇÐÑÄÑÌ ÙÇÒÑÚÇÍ (n=4).

ªÊ ÆÂÐÐÞØ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ Ä ÕÂÃÎ. 10, ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË
ÔÎÂÃÑÏ ÒÑÎâÓËÊÖáÜÇÏ ÆÇÌÔÕÄËË ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ (OH/F,
NH2/F) ÑÒÕËÚÇÔÍË ÃÑÎÇÇ à××ÇÍÕËÄÐÂ ±®ª-ÙÇÒÑÚÍÂ. °ÆÐÂÍÑ
ÔËÕÖÂÙËâ ÏÇÐâÇÕÔâ ÒÓË ÄÄÇÆÇÐËË ÔËÎßÐÞØ D/A-ÅÓÖÒÒ
(OH/NO2 , NH2/NO2). ¡ÄÕÑÓÞ ÑÃÝâÔÐËÎË àÕÑ ÔÑÄÑÍÖÒÐÞÏ
ÄÎËâÐËÇÏ ÕÓÇØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ: ÂÔËÏÏÇÕÓËÇÌ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÐÇÊÂÏÇÜÇÐÐÑÏÖ ÒÑÎËÇÐÖ,
ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÑÌ ÄÎËâÐËÇÏ D/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ Ë ÒÑÄÕÑÓâá-
ÜËØÔâ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ Nd7=Cd+, Â ÕÂÍÉÇ ÔÕÇÒÇÐßá ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂ-
ÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË. ±ÓË ÔËÎßÐÞØ D/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâØ
(NH2/NO2) ÃÑ'ÎßÛÖá ¯­°-à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕß ÒÑÎËÇÐÑÄ ÂÄÕÑÓÞ
ÑÃÝâÔÐËÎË ÃÑÎßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐßá ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË p-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä
ÒÑÔÎÇÆÐËØ (ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ±®ª), ÍÑÕÑÓÂâ ÆÑÏËÐËÓÖÇÕ ÐÂÆ
à××ÇÍÕÑÏ ÂÔËÏÏÇÕÓËË. ¥Îâ ÔÎÂÃÞØ D/A-ÒÂÓ ÔËÕÖÂÙËâ ÑÃÓÂÕ-
ÐÂâì ÒÓÇÑÃÎÂÆÂÇÕ à××ÇÍÕ ÂÔËÏÏÇÕÓËË. °ÆÐÂÍÑ ÒÓË ÊÂÏÇÜÇ-
ÐËË±®ªÐÂËÎÖÚÛËÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÒÓË ÒÓËÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËË ÆÑÐÑÓÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÔÑ ÔÕÑÓÑÐÞ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 10),
Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ à××ÇÍÕÞ ÂÔËÏÏÇÕÓËË D/A-ÅÓÖÒÒ Ë ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ
CH=NÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÞ ÒÑ ÊÐÂÍÖ. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÅËÒÇÓÒÑÎâ-
ÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ NO2/NH2-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ±®ª Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ Ä
ÐËØ ÆÎËÐÞ ÙÇÒË Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏË ÒÑÎËÇÐÂÏË 174

(ÔÏ. ÓËÔ. 6) ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ÍÑÓÑÕÍËØ Ë ÔÓÇÆÐËØ ±®ª-
ÙÇÒÑÚÇÍ (n<11) ÃÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÐÑ ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËÇ ÆÑÐÑÓÂ ÔÑ
ÔÕÑÓÑÐÞ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ, ÚÕÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÆÂÐÐÞÏË ÕÂÃÎ. 10.
£ ÔÎÖÚÂÇ ÆÎËÐÐÞØ ±®ª-ÙÇÒÑÚÇÍ ÔËÕÖÂÙËâ ÑÃÓÂÕÐÂâ: ÂÃÔÑ-
ÎáÕÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÆÎâ H2Nì(CH=N)nìNO2 ÒÓÑÆÑÎÉÂÇÕ
ÄÑÊÓÂÔÕÂÕß, Â ÆÎâ O2Nì(CH=N)nìNH2 ÑÐÑ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ.

±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß Ä ÓÂÏÍÂØ ÍÑÐ-
ÙÇÒÙËË ÄÔÒÑÏÑÅÂÕÇÎßÐÞØ D/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ. ¡ÕÑÏ ÂÊÑÕÂ Ä
±®ª-ÙÇÒÑÚÍÇ ÐÇÔÇÕ ÚÂÔÕËÚÐÞÌ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÌ ÊÂÓâÆ Ë ÒÓË
ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËË Í ÐÇÏÖ ÆÑÐÑÓÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÄÞÔÕÖÒÂÇÕ Ä ÓÑÎË
ÄÔÒÑÏÑÅÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÆÑÐÑÓÂ, Õ.Ç. ÒÑÄÞÛÂÇÕ ÆÑÐÑÓÐÖá ÔÒÑÔÑÃ-
ÐÑÔÕß àÕÑÌ ÅÓÖÒÒÞ. ±ÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâÉÇÐÐÞÌ ÂÕÑÏ ÖÅÎÇ-
ÓÑÆÂ ÄÞÒÑÎÐâÇÕ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÖá ÓÑÎß ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í
ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐÐÑÌ Í ÐÇÏÖ ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ ÅÓÖÒÒÇ. £ ÕÂÍÑÌ ÔËÕÖÂ-
ÙËË ÂÔËÏÏÇÕÓËâ, ÔÄâÊÂÐÐÂâ Ô ÄÎËâÐËÇÏ D/A-ÒÂÓÞ, ÒÓÑÕËÄÑ-
ÒÑÎÑÉÐÂ ÂÔËÏÏÇÕÓËË ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ CH=N. °ÆÐÂÍÑ ÆÎâ
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÍÑÓÑÕÍËØ ÙÇÒÑÚÇÍ (n<4)±®ª-ÔËÔÕÇÏÂ ÑÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕÔâ à××ÇÍÕËÄÐÇÇ, Â ÒÓË ÖÆÎËÐÇÐËË ÙÇÒÑÚÍË ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇ ÏÇÉÆÖ ÆÑÐÑÓÐÑÌ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ ÅÓÖÒÒÂÏË ÑÔÎÂÃÇÄÂÇÕ
Ë ÂÔËÏÏÇÕÓËâ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ CH=NÆÑÏËÐËÓÖÇÕ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ
Í ÒÑÐËÉÇÐËá ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÒÓË n>10, Â ÒÓË n ? ?
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐÂÚËÐÂáÕ ÄÇÔÕË ÔÇÃâ ÍÂÍ ÑÃÞÚÐÞÇ ÐÇÊÂÏÇÜÇÐÐÞÇ
±®ª. ±ÓË ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËË D/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ Ä ÑÃÓÂÕÐÑÌ
ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË ÑÃÂ à××ÇÍÕÂ ÂÔËÏÏÇÕÓËË ÆÇÌÔÕÄÖáÕ Ä
ÑÆÐÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË, ÑÆÐÂÍÑ ÍÑÐÙÇÄÞÇ ÂÕÑÏÞ Nd7 Ë Cd+

ÒÑÎËÏÇÕËÐËÏËÐÂ ÆÇÊÂÍÕËÄËÓÖáÕ ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞÇ Ë ÆÑÐÑÓÐÞÇ

ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐÐÞØ Í ÐËÏ ÅÓÖÒÒ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÃÑÎÇÇ
ÐËÊÍËÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ b, ÚÇÏ ÆÎâ D/A-ÒÑÎËÇÐÑÄ. ¥ÂÐÐÖá ÍÑÐÙÇÒ-
ÙËá ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂáÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâÏÑÎÇÍÖÎ 28 ë 37
(ÕÂÃÎ. 11).4, 178 ë 182

£ ÏÑÎÇÍÖÎÇ 28 ÏÑÔÕËÍÑÄÞÌ ÂÕÑÏ ÂÊÑÕÂ ì ÔÎÂÃÞÌ ÂÍÙÇÒ-
ÕÑÓ, Â ÙÇÐÕÓÂÎßÐÂâ CH-ÅÓÖÒÒÂ ì ÆÑÐÑÓ. ¿ÕÑ ÆÇÊÂÍÕËÄËÓÖÇÕ
ÍÑÐÙÇÄÞÇ D/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎË. £ ÏÑÎÇÍÖÎÇ 29 ÆÂÐÐÞÇ ×ÓÂÅ-
ÏÇÐÕÞ, ÐÂÑÃÑÓÑÕ, ÖÔËÎËÄÂáÕ D/A-ÂÍÕËÄÐÑÔÕß, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ
Í ÓÑÔÕÖ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË.178 ë 180 £ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ 30 ë 33
ÂÕÑÏ ÂÊÑÕÂ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÂ äÔÕâÅËÄÂÇÕã àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÒÎÑÕÐÑÔÕß,
ÖÄÇÎËÚËÄÂâ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÌ ÊÂÓâÆ ÐÂ ÃÎËÉÂÌÛÇÏ ÂÕÑÏÇ ÖÅÎÇ-
ÓÑÆÂ.4 ¿ÕÑ ÑÔÎÂÃÎâÇÕ ÆÑÐÑÓÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÎÇÍÖÎ 30, 31 Ë
ÖÔËÎËÄÂÇÕ ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ 32, 33. ¡ÐÂÎÑ-
ÅËÚÐÞÇ à××ÇÍÕÞ ËÏÇáÕ ÏÇÔÕÑ Ë Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ 34 ë 37.181, 182

¨ÂÍÏàÐ Ô ÔÑÂÄÕ.183 ë 186 ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÎ ÒÇÓÄÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÑÙÇÐÍË (CPHF/6-31G) ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ
(X7Y)n , ÅÆÇ X, Y=B, P, Si, N, C, ËÏÇáÜËØÕÓÂÐÔ-ÙËÔÑËÆÐÑÇ
ÔÕÓÑÇÐËÇ (ÍÓÑÏÇ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ (B=N)n). £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË,
ÑÙÇÐÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ b/M (ÕÂÃÎ. 12). £ËÆÐÑ, ÚÕÑ¯­°-ÂÍÕËÐÑÔÕß
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ±®ª ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÄÞÛÇ.

2. ®ÑÎÇÍÖÎÞ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏÞ

¶ÓÂÅÏÇÐÕÞ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏÞ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË
ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎËÚÇÔÍËÇ p-ÔËÔÕÇÏÞ, ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÆÎâ
ÆËÊÂÌÐÂ ¯­°-ÂÍÕËÄÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ Ë p-ÏÑÔÕËÍÑÄ,
Ë D/A-ÅÓÖÒÒ.187 ë 190

£ ÓÂÃÑÕÂØ 191 ë 193 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ¯­°-ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÂÊÖÎÇÐ-
ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ËØ ÅÇÕÇÓÑÂÐÂÎÑÅÑÄ Ë ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÓÂÄ-
ÐÇÐËâ (38 ë 44).
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´ÂÃÎËÙÂ 11. ©ÐÂÚÇÐËâ ÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ (10730 ÇÆ.
³¤³¿), ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ 28 ë 37.

®ÑÎÇÍÖÎÂ b ®ÇÕÑÆ ÓÂÔÚÇÕÂ ³ÔÞÎÍË

28 28.0 FF/PM3 178 ë 180
29 36.8 FF/PM3 178 ë 180
30 33.9 SOS/PPP/CI 4
31 25.6 SOS/PPP/CI 4
32 46.7 SOS/PPP/CI 4
33 47.6 SOS/PPP/CI 4
34 4.87 CPHF/6-31G 181, 182
35 3.94 CPHF/6-31G 181, 182
36 6.35 CPHF/6-31G 181, 182
37 4.26 CPHF/6-31G 181, 182

´ÂÃÎËÙÂ 12. ©ÐÂÚÇÐËâ b/M (10730 ÇÆ. ³¤³¿) ÆÎâ ÑÎËÅÑÏÇÓÐÞØ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ (X7Y)n .

®ÑÎÇÍÖÎÂ b/M ³ÔÞÎÍË ®ÑÎÇÍÖÎÂ b/M ³ÔÞÎÍË

(B=N)n *0 183 (SiH=PH2)n 0.33 184
(BH=NH)n 0.03 186 (BH=PH)n 0.95 185
(BH27NH2)n 0.01 186 (BH2=PH2)n 0.02 185
(N=PH2)n 0.03 184 (CH=NH)n 4.2 172
(CH=PH2)n 0.06 184
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¡ÊÖÎÇÐÑÄÞÌ ÃËÙËÍÎ ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÍÂÍ ÆÑÐÑÓ ËÎË
ÂÍÙÇÒÕÑÓ, Â ÕÂÍÉÇ ÍÂÍ ÊÄÇÐÑ p-ÏÑÔÕËÍÂ. ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ËÊÏÇÓÇ-
ÐËÌ £¤ª¿± Ä ÆËÑÍÔÂÐÇ (l=1907 ÐÏ)191 Ë SOS-ÓÂÔÚÇÕÑÄ
(INDO, l=1907 ÐÏ)192 ÑÙÇÐÇÐÞ ÆÑÐÑÓÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÂÊÖÎÇÐÂ,
Â ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË FF-ÓÂÔÚÇÕÑÄ (AM1, ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÒÓÇÆÇÎ) ËØ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎË Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ p-ÏÑÔÕËÍÑÄ.193 ¥ÑÐÑÓÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
ÂÊÖÎÇÐÂ ÔÑËÊÏÇÓËÏÞ Ô ÆÑÐÑÓÐÞÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÅÓÖÒÒ RR0N
(R, R0=Alk, Ar, ÔÏ. ÏÑÎÇÍÖÎÞ 38 ë 41) ì ÑÆÐËÏË ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÔËÎßÐÞØ p-ÆÑÐÑÓÑÄ. ©ÐÂÚÇÐËâ b ÆËÂÊÂÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÂÊÖÎÇÐÂ
42 ë 44 Ä ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕßáDANS (ÕÂÃÎ. 13)
ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÑÌ ¯­°-ÂÍÕËÄÐÑÔÕË ÂÊÖÎÇÐ-
ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, àÕÑ ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß
ÏÇÐßÛËÏ ÒÑÓÑÅÑÏ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ë ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ
ÆÑÐÑÓÐÑÌ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ ÒÓË ÒÓË-
ÔÑÇÆËÐÇÐËË Í ÒâÕË- Ë ÔÇÏËÚÎÇÐÐÑÏÖ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂÏ ÂÊÖÎÇÐÑÄÑÅÑ
ÃËÙËÍÎÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

°ÒÕËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÐÇÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒâÕËÚÎÇÐÐÞØ ÅÇÕÇÓÑ-
ÙËÍÎÑÄ C4H4X (X=O, S, Se, Te) ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË,
ËÔÒÑÎßÊÖâ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÓÂÊÎËÚÐÑÅÑ ÖÓÑÄ-
Ðâ.194 ë 196 ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß
ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ ÓâÆÖ: ÕËÑ×ÇÐ<×ÖÓÂÐ<ÔÇÎÇÐÑ-
×ÇÐ<ÕÇÎÎÖÓÑ×ÇÐ. ªÐÕÇÓÇÔÐÑ, ÚÕÑ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÓÇ-

ÊÖÎßÕÂÕÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ D/A-ÏÑÎÇÍÖÎ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ p-ÔËÔÕÇÏÂ
ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ ËÊ ÕÂÍËØ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÑÄ, ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÑÃÓÂÕÐÖá
ÕÇÐÆÇÐÙËá, Â ËÏÇÐÐÑ: ÕËÑ×ÇÐ>×ÖÓÂÐ.¯ËÉÇ ÃÖÆÇÕ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,
ÚÕÑ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ p-ÏÑÔÕËÍÂ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÔÕÓÑÇÐËâDë p ëA-
ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÑÆÐËØ ÔÎÖÚÂâØ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÇÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß
ÕËÑ×ÇÐ, Â Ä ÆÓÖÅËØ ×ÖÓÂÐ. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß
ÖÄÇÎËÚÇÐËâ b ÆÎâ ÐÇÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÑÄ ÚÂÔÕËÚÐÑ ÍÑÓ-
ÓÇÎËÓÖÇÕ Ô ÓâÆÑÏ ÂÓÑÏÂÕËÚÐÑÔÕË: ÕËÑ×ÇÐ>ÔÇÎÇÐÑ×ÇÐ>
ÕÇÎÎÖÓÑ×ÇÐ>×ÖÓÂÐ.197 ¬ÑÓÓÇÎâÙËá ÐÂÓÖÛÂÇÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎß-
ÐÑÇ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËÇ ×ÖÓÂÐÂ, ÑÆÐÂÍÑ Ö ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎÇÌ ÐÇ ÔÎÑ-
ÉËÎÑÔß ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÅÑ ÏÐÇÐËâ ÑÃ ÂÓÑÏÂÕËÚÐÑÔÕË ×ÖÓÂÐÂ: ÇÇ
ÑÙÇÐËÄÂáÕ ÑÕ 20 ÆÑ 60% ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÃÇÐÊÑÎÖ Ä ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË ÑÕ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ.198

¥Îâ ÐÇÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÞØ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÑÄ b
ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ Ä ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË ÃÇÐÊÑÕËÂÊÑÎ<ÃÇÐÊ-
ÑÍÔÂÊÑÎ,199 Â ÂÓÑÏÂÕËÚÐÑÔÕß Ä àÕÑÌ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË
ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ.200

±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ ÔÎÇÆÖáÜÂâ ÕÇÐÆÇÐÙËâ: ÏÇÐÇÇ
ÂÓÑÏÂÕËÚÐÞÌ ÐÇÊÂÏÇÜÇÐÐÞÌ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ
ÃÑ'ÎßÛËÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ b, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ÊÂÕÓÂÕÞ ÐÂ
ÒÇÓÇÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÏÇÐßÛÇ.

¨ÇÐ Ô ÔÑÂÄÕ.201 ë 205 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎ ÄÎËâÐËÇ ÐÂ ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÊÂÏÇÐÞ Ä p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÑÏ ÏÑÔÕËÍÇ ÃÇÐÊÑÎßÐÑÅÑ
ÍÑÎßÙÂ ÐÂ ÕËÑ×ÇÐÑÄÞÌ ×ÓÂÅÏÇÐÕ.

ªÊ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ (ÕÂÃÎ. 14, ÏÑÎÇÍÖÎÞ 2,
45 ë 49) ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÊÂÏÇÐÂ ×ÇÐËÎÇÐÑÄÑÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ÔÑ ÔÕÑ-
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Y =N: X=NMe (52),
O (53), S (54);
X = CH=CH,

Y = CH (55).

X
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56 ± 61

Y =N: X=NMe (56),
O (57), S (58);
Y = CH:

X =NMe (59),
O (60), S (61).

´ÂÃÎËÙÂ 13. ²ÂÔÚÇÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ ÂÊÖÎÇÐ-
ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ËØ ÅÇÕÇÓÑÂÐÂÎÑÅÑÄ Ë ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÓÂÄÐÇÐËâ.

®ÑÎÇÍÖÎÂ b0 . 1030, ÇÆ. ³¤³¿ mb0 . 1048, ÇÆ. ³¤³¿

38 50 7
39 48 7
40 7 1323
41 7 1400
42 20 7
43 36 7
44 106 7
2 43 7

µÔÒÇØË ØËÏËË 75 (6) 2006 527



ÓÑÐÞ ÆÑÐÑÓÂ ÃÑÎÇÇ à××ÇÍÕËÄÐÂ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ àÎÇÍÕÓÑÐÑËÊÃÞ-
ÕÑÚÐÞÌ ÕËÑ×ÇÐ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÄÞÔÕÖÒÂÇÕ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÄÔÒÑ-
ÏÑÅÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÆÑÐÑÓÂ. ¦ÔÎË ÏÑÔÕËÍ ÒÑÔÕÓÑÇÐ ËÊ ÆÄÖØ
ÕËÑ×ÇÐÑÄÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ, ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
ÏÇÉÆÖ D/A-ÅÓÖÒÒÂÏË ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÎÇÅÍÑ ÒÑÎâÓËÊÖÇ-
ÏÂâ ÔÑÒÓâÉÇÐÐÂâ ÔËÔÕÇÏÂ. ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÕÂÍÑÅÑ ÏÑÜÐÑÅÑ
p-ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ, ÍÂÍ ÕÓËÙËÂÐÑàÕËÎÇÐÑÄÞÌ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎß, ÄÞÊÞ-
ÄÂÇÕ ÆÂÎßÐÇÌÛËÌ ÓÑÔÕ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË. °ÆÐÂÍÑ ÔÎÇÆÖÇÕ
ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ b ÔÖÉÂÇÕÔâ ÆËÂÒÂÊÑÐ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ
ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

¥ËÓÍ Ô ÔÑÂÄÕ.206 ÒÓÇÆÎÑÉËÎ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÕËÂÊÑÎßÐÞÌ
ÙËÍÎ ÍÂÍ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÖá ÇÆËÐËÙÖ p-ÏÑÔÕËÍÂ. ±ÓË ÊÂÏÇÐÇ
×ÇÐËÎÂ ÐÂ àÕÑÕ ÒâÕËÚÎÇÐÐÞÌ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎ ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÖÆÄÂË-
ÄÂÇÕÔâ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 14, ÏÑÎÇÍÖÎÞ 50, 51). ¡ÄÕÑÓÞ ÔÄâÊÂÎË àÕÑ Ô
ÏÇÐßÛËÏ ÒÑÓÑÅÑÏ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ö ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ.
°ÆÐÂÍÑ ÏÑÎÇÍÖÎÂ 51 ÏÇÐÇÇ ÑÒÕËÚÇÔÍË ÒÓÑÊÓÂÚÐÂ.

¥Îâ ÆËÂÓËÎÑÄ 52 ë 54, ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÃÑÕÞ 207, ÊÐÂÚÇÐËâ b
ÖÄÇÎËÚËÄÂáÕÔâ Ä ÓâÆÖ 52 (ËÏËÆÂÊÑÎ)< 53 (ÑÍÔÂÊÑÎ)< 54
(ÕËÂÊÑÎ), ÚÕÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÆÓÖÅËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÕÇÎÇÌ, ÑÆÐÂÍÑ ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ËØ
ÆË×ÇÐËÎßÐÑÅÑ ÂÐÂÎÑÅÂ 55. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÂâ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß
ËÊÏÇÐÇÐËâ b ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ p-ÔËÔÕÇÏÞ, ÄÍÎáÚÂáÜÇÌ ÂÊÑÕ-
ÔÑÆÇÓÉÂÜËÌ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎ, Í p-ÔËÔÕÇÏÇ Ô ÍËÔÎÑÓÑÆ- Ë ÔÇÓÖ-
ÔÑÆÇÓÉÂÜËÏË ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÂÏË ÒÑÎÖÚÇÐÂ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ 56 ë 58
Ë 59 ë 61.208, 209

°ÚÇÄËÆÐÑ, ÑÃÝâÔÐËÕß ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÑÉÐÑ
ÎËÛß Ô ÖÚÇÕÑÏ ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÅÑ ÄÎËâÐËâ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÓÑÅÂ
ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË Ë ËÊÃÞÕÑÚÐÑÔÕË ËÎË ÆÇ×ËÙËÕÐÑÔÕË p-àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÃÇÐÊÑÎÖ) Ä ÔÂÏËØ ÅÇÕÇÓÑ-
ÙËÍÎÂØ.

¥ÇÕÂÎßÐÑÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËÇ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÒÓËÄÇÆÇÐÑ Ä ÔÕÂÕßâØ 210 ë 212 ÐÂ ÒÓËÏÇÓÂØ ÅÇÕÇÓÑ-
ÂÐÂÎÑÅÑÄ D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÔÕËÎßÃÇÐÑÄ. £ ÓÂÃÑÕÇ 212

ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÕÂÍÉÇ ÒâÕËÚÎÇÐÐÞÇ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÞ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ
ÆÄÂ ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏÂ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÌ
×ÂÍÕÑÓ, ÔÄâÊÂÐÐÞÌ Ô ÐÇàÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕßá ÒÑÎÑÉÇÐËÌ 2 Ë 5 Ä
ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÇ. £ ÓÂÃÑÕÇ 210 ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ ÔÇÓËâ ÏÑÎÇÍÖÎ 62 ë 73.

ªØ ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÑÙÇÐËÄÂÎË ÏÇÕÑÆÑÏ SOS/INDO
(�ho=0.1 à£) ÆÎâ ÅÇÑÏÇÕÓËÌ, ÑÒÕËÏËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ Ä ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËË AM1 (ÕÂÃÎ. 15).

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÆÂÐÐÞÏ, ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÏ Ä ÎÇÄÑÌ ÚÂÔÕË ÕÂÃÎ. 15,
ÊÂÏÇÜÇÐËÇ ÑÆÐÑÅÑ ÃÇÐÊÑÎßÐÑÅÑ ÍÑÎßÙÂ ÐÂ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎ ÔÑ
ÔÕÑÓÑÐÞ ÆÑÐÑÓÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇ-
ÏÑÔÕË, ÚÕÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ Ñ ÏÇÐßÛÇÌ ÂÓÑÏÂ-
ÕËÚÐÑÔÕË ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÑÄ. °ÆÐÂÍÑ àÐÇÓÅËâ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂ-
ÃËÎËÊÂÙËË ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ä ÓâÆÖ ÃÇÐÊÑÎ>ÕËÑ×ÇÐ>ÒËÓÓÑÎ>
×ÖÓÂÐ,213, 214 Â ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÓÂÔÕÇÕ Ä ÓâÆÖ 12 (ÃÇÐ-
ÊÑÎ)< 62 (ÕËÑ×ÇÐ)< 63 (×ÖÓÂÐ)< 64 (ÒËÓÓÑÎ). £ ÕÑÌ ÉÇ
ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË ÓÂÔÕÇÕ Ë p-àÎÇÍÕÓÑÐÑËÊÃÞÕÑÚÐÑÔÕß.215

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎ ÄÞÔÕÖÒÂÇÕ Ä ÓÑÎË ÄÔÒÑÏÑÅÂ-
ÕÇÎßÐÑÅÑ ÆÑÐÑÓÂ; ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, àÕÑÕ ×ÂÍÕÑÓ ÆÑÏËÐËÓÖÇÕ ÐÂÆ
ÄÎËâÐËÇÏ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË.±ÓËÚÇÏÑÃÂ×ÂÍÕÑÓÂ
ÆÇÌÔÕÄÖáÕ Ä ÑÆÐÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË. ¥ÂÎßÐÇÌÛËÌ ÓÑÔÕ b ÒÓÑËÔ-
ØÑÆËÕ ÒÓË ÊÂÏÇÐÇ ÂÕÑÏÑÄ C ÐÂ N Ä ÃÇÐÊÑÎßÐÑÏ ÍÑÎßÙÇ ÔÑ
ÔÕÑÓÑÐÞ ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ (ÏÑÎÇÍÖÎÞ 65 ë 67). ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÌ p-àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÑÆÇ×ËÙËÕÐÞÌ ÙËÍÎ ÖÔËÎËÄÂÇÕ ÆÇÌÔÕÄËÇ ÅÓÖÒÒÞ NO2 Ë Í
ÕÑÏÖ ÉÇ ËÏÇÇÕ ÏÇÐßÛËÌ ÒÑÓÑÅ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË. ±ÓË ÄÄÇÆÇÐËË
ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ Ä ÒÑÎÑÉÇÐËâ Z (ÕÂÍËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ä ÕÂÃÎ. 15 ÐÇ
ÒÓËÄÇÆÇÐÞ) ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÇÜÇ ÃÑÎßÛÇ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕ-
Ôâ. ¦ÔÎË ÒâÕËÚÎÇÐÐÞÌ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÔÑ ÔÕÑÓÑÐÞ
ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ (ÒÓÂÄÂâ ÚÂÔÕß ÕÂÃÎ. 15), ÕÑ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß
ÓÑÔÕÂ b ÃÖÆÇÕ ÑÃÓÂÕÐÑÌ 68> 69> 70, ÚÕÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ
ÖÏÇÐßÛÇÐËá ËÊÃÞÕÑÚÐÑÔÕË p-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, ÒÓË-
ÚÇÏ àÕÂ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß ÐÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÑÓâÆÍÖ ËÊÏÇ-
ÐÇÐËâ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÓÑÅÂ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍÑÌ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂ-
ÙËË. °ÆÐÂÍÑ ÄÔÇ ÕÓË ÏÑÎÇÍÖÎÞ 68 ë 70 ËÏÇáÕ ÃÑ'ÎßÛÖá
¯­°-ÂÍÕËÄÐÑÔÕß, ÚÇÏ ÏÑÎÇÍÖÎÂ 12, ÚÕÑ ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÏÇÐß-
ÛËÏ ÒÑÓÑÅÑÏ ÂÓÑÏÂÕËÚÐÑÔÕË ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÑÄ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í
ÃÇÐÊÑÎÖ, Â ÄÎËâÐËÇ ËÊÃÞÕÑÚÐÑÔÕË p-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ä
àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÏÇÐÇÇ ÊÐÂÚËÏÑ. ¯ÇÔÍÑÎßÍÑ ÔÕÓÂÐÐÞÏ ÄÞÅÎâÆËÕ
ÕÑÕ ×ÂÍÕ, ÚÕÑ b ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 68 ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
62. ¿ÕÑ ÐÂÓÖÛÂÇÕ ÍÑÐÙÇÒÙËá ÄÔÒÑÏÑÅÂÕÇÎßÐÞØ D/A-ÊÂÏÇ-

X

R2

YY

Z Z R1

62 ± 73

R1=NH2, R2=NO2, Y=Z=CH: X=S (62), O (63), NH (64);
R1=NH2, R2=NO2, Y=N, Z=CH: X=S (65), O (66), NH (67);
R1=NO2, R2=NH2, Y=Z=CH: X=S (68), O (69), NH (70);
R1=NO2, R2=NH2, Y=N, Z=CH: X=S (71), O (72), NH (73).

´ÂÃÎËÙÂ 14. °ÒÕËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ (mb . 1048, ÇÆ. ³¤³¿; lmax , ÐÏ)
ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ.

®ÑÎÇ- mb lmax ³ÔÞÎÍË ±ÓËÏÇÚÂÐËÇ
ÍÖÎÂ (ÔÏ.a)

2 580 424 201, 205 ²ÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß 1,4-ÆËÑÍÔÂÐ, ËÊÏÇ-
ÓÇÐËâ £¤ª¿± ÒÓË l=1907 ÐÏ

45 600 478 201, 205 ´Ñ ÉÇ
46 660 460 201, 205 ã
47 1040 516 201, 205 ã
48 6200 640 201, 205 ã
49 6900 718 201, 205 ã
50 51 480 206 ²ÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß CH2Cl2 , ËÊÏÇÓÇÐËâ

£¤ª¿± ÒÓË l=1579 ÐÏ, àÍÔÕÓÂ-
ÒÑÎËÓÑÄÂÐÐÞÇ Í l=? Ô ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËÇÏ ÆÄÖØÖÓÑÄÐÇÄÑÌ ÏÑÆÇÎË

51 104 579 206 ´Ñ ÉÇ
52 1.8 282 207 ²ÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß 1,4-ÆËÑÍÔÂÐ, ËÊÏÇÓÇ-

ÐËâ £¤ª¿± ÒÓË l=1064 ÐÏ,
àÍÔÕÓÂÒÑÎËÓÑÄÂÐÐÞÇ Í l=? Ô ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÆÄÖØÖÓÑÄÐÇÄÑÌ
ÏÑÆÇÎË

53 7.1 312 207 ´Ñ ÉÇ
54 8.0 338 207 ã
55 8.2 310 207 ã
56 119 208, 209 ²ÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß 1,4-ÆËÑÍÔÂÐ; ËÊÏÇÓÇ-

ÐËâ £¤ª¿± ÒÓË l=1064 ÐÏ
57 502 208, 209 ´Ñ ÉÇ
58 769 208, 209 ã
59 314 208, 209 ã
60 395 208, 209 ã
61 1364 208, 209 ã

a ©ÆÇÔß Ë ÆÂÎÇÇ lmax ì ÆÎËÐÂ ÄÑÎÐÞ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ Ä
µ¶-ÔÒÇÍÕÓÇ.

´ÂÃÎËÙÂ 15. °ÒÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÂÐÂÎÑ-
ÅÑÄ NH2/NO2-ÊÂÏÇÜÇÐÐÑÅÑ ÔÕËÎßÃÇÐÂ.

®ÑÎÇ- bvec . 1030, lmax , ®ÑÎÇ- bvec . 1030, lmax ,
ÍÖÎÂ ÇÆ. ³¤³¿ ÐÏ ÍÖÎÂ ÇÆ. ³¤³¿ ÐÏ

62 43.9 402 68 45.0 424
63 46.6 410 69 37.5 424
64 55.7 418 70 33.5 417
65 53.8 423 71 36.1 419
66 53.2 425 72 27.7 414
67 62.5 430 73 24.4 409

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ¥Îâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 12 lmax=363 ÐÏ, bvec=31.7 . 1030 ÇÆ.
³¤³¿.
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ÔÕËÕÇÎÇÌ Ë ÐÇ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÆÓÖÅËÏË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏË 211 Ë
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË 201 ë 205 ÑÙÇÐÍÂÏË.

£ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË 216 ÄÎËâÐËÇ ÒÑÎÑÉÇÐËâ ÕËÑ×ÇÐÂ Ä
p-ÙÇÒÑÚÍÇ ÐÂ ÄÇÎËÚËÐÖ b ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎË ÐÂ ÒÓËÏÇÓÂØ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ 74 (b=686� 21, 10730 ÇÆ. ³¤³¿; lmax=708 ÐÏ) Ë 75
(b=867� 35, 10730 ÇÆ. ³¤³¿; lmax=719 ÐÏ).

ªÊÏÇÓÇÐËâ £¤ª¿± (ÒÓË l=1907 ÐÏ Ä ØÎÑÓÑ×ÑÓÏÇ)
ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÂ 75, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÕËÑ×ÇÐ ÔÄâÊÂÐ Ô ÂÍÙÇÒ-
ÕÑÓÐÑÌ ÅÓÖÒÒÑÌ, ÒÓÑâÄÎâÇÕ ÃÑ'ÎßÛÖá ¯­°-ÂÍÕËÄÐÑÔÕß. ´ÑÕ
×ÂÍÕ, ÚÕÑ ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 74 ÃÑÎßÛÇ, Õ.Ç. ÑÐÂ
ÃÑÎÇÇ ÒÑÎâÓÐÂ, Â ÇÇ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÐËÉÇ, ÂÄÕÑÓÞ
ÔÕÂÕßË 216 ÑÃÝâÔÐËÎË Ô ÒÑÏÑÜßá ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÌ
b(BLA) (ÔÏ. ÓËÔ. 3), ÕÇÏ, ÚÕÑ ÑÃÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÑÃÎÂÔÕË B. ¿ÕÑ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ
ÒÑÎâÓÐÑÔÕË p-ÔËÔÕÇÏÞ, ÐÂÒÓËÏÇÓ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÔËÎÞ D/A-
ÅÓÖÒÒ ËÎË Ô ÒÑÏÑÜßá ËÊÏÇÐÇÐËâ ÒÑÎÑÉÇÐËâ ÕËÑ×ÇÐÂ, ÒÓËÄÑ-
ÆËÕ Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÊÐÂÚÇÐËâ b. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÂÄÕÑÓÞ
ÒÓËÛÎË Í ÄÞÄÑÆÖ, ÚÕÑ ÍÑÐÙÇÒÙËâ ÄÔÒÑÏÑÅÂÕÇÎßÐÞØ D/A-
ÅÓÖÒÒ ÐÇ ÔÕÑÎß ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÂ. °ÆÐÂÍÑ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÄÑÒÓÑÔ:
ÒÑÚÇÏÖ Ä ÓÂÃÑÕÇ 216 ÐÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ô ÃÑÎÇÇ ÔÎÂ-
ÃÞÏË ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâÏË? ³ÎÇÆÖâ ÎÑÅËÍÇ ÂÄÕÑÓÑÄ, ÕÂÍËÇ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÆÑÎÉÐÞ ÎÇÉÂÕß Ä ÑÃÎÂÔÕË A (ÔÏ. ÓËÔ. 3), Ë ÒÑÎÑÉÇÐËÇ
ÕËÑ×ÇÐÂ ÔÑ ÔÕÑÓÑÐÞ ÆÑÐÑÓÂ ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÕß ÃÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÐÞÏ,
ÍÂÍ Ë ÒÑÍÂÊÂÐÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ 201 ë 205 ÆÎâ ÃÑÎÇÇ ÔÎÂÃÞØ
D/A-ÅÓÖÒÒ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÃÑÕÞ 216, ÒÑ ÐÂÛÇÏÖ ÏÐÇÐËá, ÇÜÇ
ÓÂÊ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂáÕ ÖÒÑÏâÐÖÕÞÌ ÄÞÛÇ ÄÞÄÑÆ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÆÎâ
Dëp ë¡-ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÇ ÔÑÚÇÕÂÐËÇ ÇÇ
ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËØ: D/A-ÅÓÖÒÒ Ë p-ÔËÔÕÇÏÞ. ³ ÖÚÇÕÑÏ ÊÂÄËÔËÏÑÔ-
ÕÇÌ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ ÐÂ ÓËÔ. 3, ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ËÊÖÚÇÐÐÞØ
¯­°-ÂÍÕËÄÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÎÇÉÂÕ Ä ÑÃÎÂÔÕË A, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÌ ÄÔÇ
ÑÒËÔÂÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÍÑÐÙÇÒÙËË ÒÓËÏÇÐËÏÞ. ¥Îâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ,
ÒÑÒÂÆÂáÜËØ Ä ÑÃÎÂÔÕß B, ÓÇÂÎËÊÂÙËâ ÕÇØ ÉÇ ÍÑÐÙÇÒÙËÌ (Â
ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÍÑÐÙÇÒÙËË ÄÔÒÑÏÑÅÂÕÇÎßÐÞØ D/A-ÅÓÖÒÒ) ÒÓËÄÑÆËÕ
Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÊÐÂÚÇÐËâ b.

¥ÂÐÐÞÇ Ñ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ËÊ ÂÐÂÎÑÅÑÄ
NH2/NO2-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÔÕËÎßÃÇÐÂ, ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐ-
ÐÞØ Ä ÓÂÃÑÕÇ 211, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 16. ²ÂÔÚÇÕÞ ÒÓÑÄÑÆËÎË
ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË, ÒÓË àÕÑÏ ÄÔÇ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË ÑÍÂÊÂ-
ÎËÔß ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏË.

±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÆÕÄÇÓÆËÎË ÑÕÏÇÚÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ
ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË, ËÏÇáÜËÇ ÏÇÔÕÑ ÒÓË ÊÂÏÇÐÇ ÃÇÐÊÑÎßÐÑÅÑ
ÍÑÎßÙÂ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎËÚÇÔÍËÏË ×ÓÂÅÏÇÐÕÂÏË. ©ÐÂÚÇÐËÇ b ÖÄÇÎË-
ÚËÄÂÇÕÔâ Ä ÓâÆÂØ 82< 85< 88, 83< 86< 89, 84< 87< 90 Ë
ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ä ÓâÆÂØ 82> 83> 84, 85> 86> 87, 88> 89>
90; ÆÎâ ÒâÕËÚÎÇÐÐÞØ ÙËÍÎÑÄ Ô ÆÄÖÏâ ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏÂÏË: 76>
77> 78, 79< 80< 81. ªÐÕÇÓÇÔÐÑ, ÚÕÑ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß
ÓÂÔÕÇÕ Ä ÓâÆÖ 79< 80< 70< 84< 81< 87< 90. ¥Ç×ËÙËÕ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ä ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË
ÕËÂÊÑÎ>ÑÍÔÂÊÑÎ>ËÏËÆÂÊÑÎ,215 ÒÓË àÕÑÏ Ä ÏÑÐÑÅÓÂ×ËË 217

ÏÑÎÇÍÖÎÖ ËÏËÆÂÊÑÎÂ ÔÚËÕÂáÕ ÆÂÉÇ ÔÎÂÃÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑËÊÃÞ-
ÕÑÚÐÑÌ. ±ÑÔÎÇÆÐÇÇ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎÇÐÐÞÏ ÓâÆÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ËÏËÆÂÊÑÎßÐÞÌ ÙËÍÎ,
ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞÌ ÓâÆÑÏ Ô ÆÑÐÑÓÐÑÌ ÅÓÖÒÒÑÌ (81), ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÃÑÎßÛÇÌ ¯­°-à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕË, ÚÇÏ ÃÇÐÊÑÎßÐÞÌ (70) Ë ÕËÑ×Ç-
ÐÑÄÞÌ (84) ÙËÍÎÞ. ´ÂÍÉÇ ÄÂÉÐÑ ÑÕÏÇÕËÕß ÕÑÕ ×ÂÍÕ (ÐÇ ÖÒÑÏâ-
ÐÖÕÞÌ ÂÄÕÑÓÂÏË), ÚÕÑ ÊÂÓâÆÞ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ Ä ÒÑÎÑÉÇÐËâØ 2 Ë 5 Ä
ÂÊÑÎÂØ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ. £ ÏÑÎÇÍÖÎÇ 81 ÆÑÐÑÓ ÔÑÇÆËÐÇÐ Ô ÖÅÎÇÓÑ-
ÆÑÏ Ä ÒÑÎÑÉÇÐËË 5, ËÏÇáÜËÏ ÏÇÐßÛËÌ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÌ
ÊÂÓâÆ, ÚÇÏ Ä ÒÑÎÑÉÇÐËË 2, ÚÕÑ ÃÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÐÑ. ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá,
ÑÃÓÂÕÐÂâ ÔËÕÖÂÙËâ Ä ÓÂÃÑÕÇ 211 ÐÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ. ´ÂÍÑÇ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËÇ ÃÞÎÑ ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ®ÂÍ®àØÑÐÑÏ Ô ÔÑÂÄÕ.212 ÏÇÕÑÆÑÏ
SOS (l=1907 ÐÏ) ÐÂ ÒÓËÏÇÓÂØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ
ÔÕËÎßÃÇÐÂ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÑÆËÐ ËÊ Ph-ÙËÍÎÑÄ ÊÂÏÇÐÇÐ ÐÂ ÕËÂÊÑÎ.

®ÑÎÇÍÖÎÂ 91 92 93 94 95
b . 1030, ÇÆ. ³¤³¿ 36 54 118 42 57

75

N

N

Et2N
NC

CN

CNS

S
Et2N N

N

NC

CN

CN74

X=NH, A= CH, B =N: Y= S (76), O (77), NH (78);
Y = NH, A=N, B = CH: X= S (79), O (80), NH (81).

X = S: Y = S (82), O (83), NH (84); X = O: Y= S (85), O (86),
NH (87); X = NH: Y= S (88), O (89), NH (90).

B

Y

H2N
X

A NO2

76 ± 81

Y

H2N
X

NO2

82 ± 90

Et2N

CN

NC91

Et2N

92

N

S

NC

CN

Et2N

93 NC

CN

S

N

94

CN

NC

Et2N

N

S

95

CN

NC

Et2N

N

S

´ÂÃÎËÙÂ 16. ©ÐÂÚÇÐËâ b0 (CPHF/4-31G) ÆÎâ NH2/NO2-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ
ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÔÕËÎßÃÇÐÂ Ë ÇÅÑ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ Ä ÒÓÇÆ-
ÒÑÎÑÉÇÐËË ËØ ÒÎÑÔÍÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ.

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ b0 . 1030, ÇÆ. ³¤³¿ ³ÑÇÆËÐÇÐËÇ b0 . 1030, ÇÆ. ³¤³¿

9 26.0 82 32.9
64 45.2 83 29.0
70 21.6 84 23.0
76 50.8 85 36.9
77 45.3 86 32.1
78 37.3 87 27.5
79 18.0 88 47.1
80 20.2 89 40.8
81 26.3 90 35.0
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²ÂÊÎËÚËÇ Ä p-ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ä ÒÑÎÑÉÇÐËâØ 2
Ë 5 ÒÑ-ÓÂÊÐÑÏÖ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎ.

¯ÂËÃÑÎßÛÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÒÓË ÄÄÇÆÇÐËË p-àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÑÆÇ×ËÙËÕÐÑÅÑ ÕËÂÊÑÎßÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ ÔÑ ÔÕÑÓÑÐÞ ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ
ÕÂÍ, ÚÕÑ ÒÑÔÎÇÆÐËÌ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÔÄâÊÂÐ Ô ÃÑÎÇÇ ÒÑÎÑÉËÕÇÎß-
ÐÞÏ ÂÕÑÏÑÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ä ÒÑÎÑÉÇÐËË 2. ¡ÄÕÑÓÞ ÕÂÍÉÇ ÑÃÝâÔ-
ÐËÎË àÕÑ ÄÍÎÂÆÑÏ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÂ Ä ÑÃÜËÌ
ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞÌ ÑÕ ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ Í
ÆÑÐÑÓÖ. £ÇÍÕÑÓ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ Ä ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÇ ÐÂÒÓÂÄ-
ÎÇÐ ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑ ÑÕ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ Í ÂÕÑÏÖ ÔÇÓÞ, Ë Ä ÔÎÖÚÂÇ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ 93 ÄÐÑÔËÕ ÐÇÍÑÕÑÓÞÌ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä
ÑÃÜËÌ ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÂâ ÔËÕÖÂÙËâ ËÏÇÇÕ
ÏÇÔÕÑ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ 95, ÐÑ ÊÆÇÔß ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎ ÄÞÔÕÖÒÂÇÕ Ä ÓÑÎË
äÂÐÕËÄÔÒÑÏÑÅÂÕÇÎßÐÑÅÑã ÆÑÐÑÓÂ, âÄÎââÔß p-àÎÇÍÕÓÑÐÑÆÇ×Ë-
ÙËÕÐÞÏ.

ªÐÕÇÓÇÔÐÑ, ÚÕÑ ÊÂÏÇÜÇÐËÇ ÑÆÐÑÅÑ ËÊ ÃÇÐÊÑÎßÐÞØ ÍÑÎÇÙ
ÐÂ ÕËÂÊÑÎßÐÞÌ ×ÓÂÅÏÇÐÕ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑÄÞÛÇÐËá ÅËÒÇÓÒÑÎâ-
ÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÐÂÎÑÅÂ D/A-ÔÕËÎßÃÇÐÂ ÒÓË
ÊÂÏÇÜÇÐËË ÍÂÍ ÔÑ ÔÕÑÓÑÐÞ ÆÑÐÑÓÂ, ÕÂÍ Ë ÔÑ ÔÕÑÓÑÐÞ ÂÍÙÇÒ-
ÕÑÓÂ, Õ.Ç. ÆÑÏËÐËÓÖÇÕ ×ÂÍÕÑÓ ÂÓÑÏÂÕËÚÐÑÔÕË. £ ÔÎÖÚÂÇ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ 76, 79 (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 16), Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÏÑÎÇÍÖ-
ÎÑÌ 90 ÐÂ ÕËÂÊÑÎßÐÞÌ ×ÓÂÅÏÇÐÕ ÊÂÏÇÜÇÐ ÑÆËÐ ËÊ ÒËÓÓÑÎß-
ÐÞØ ÙËÍÎÑÄ, ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß ÔÐËÉÇÐËâ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇ-
ÏÑÔÕË ËÐÂâ ì 76> 90> 79, ÒÓËÚÇÏ ÆÑÏËÐËÓÖáÜËÏ
×ÂÍÕÑÓÑÏ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ p-àÎÇÍÕÓÑÐÑÆÇ×ËÙËÕÐÑÔÕß ÕËÂÊÑÎß-
ÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÆÂÐÐÑÇ ÓÂÊÎËÚËÇ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÕÇÏ,
ÚÕÑ, ÄÑ-ÒÇÓÄÞØ, Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ 76 Ë 79 ÄÕÑÓÞÏ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËÏ
ÙËÍÎÑÏ p-ÔËÔÕÇÏÞ âÄÎâÇÕÔâ ÒËÓÓÑÎ (Â ÐÇ ÃÇÐÊÑÎ, ÍÂÍ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÂØ 92 ë 95), Ë, ÄÑ-ÄÕÑÓÞØ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ
D/A-ÒÂÓÞ. ¿ÕÑ ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÒÇÓÇÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÄÎËâÐËâ ÂÓÑÏÂ-
ÕËÚÐÑÔÕË Ë ÆÇ×ËÙËÕÐÑÔÕË p-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÞÏ Ä ÓÂÃÑÕÇ 212,
ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË 218 ÆÎâ ËÏËÆÂÊÑÎßÐÞØ Ë ÑÍÔÂÊÑÎß-
ÐÞØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ D/A-ÔÕËÎßÃÇÐÂ 96 ë 99 (CPHF-ÓÂÔÚÇÕÞ Ä ÒÓË-
ÃÎËÉÇÐËË VWN/TZVP-FIP).

¯ÂÌÆÇÐÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ b0 ÆÎâ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ:

®ÑÎÇÍÖÎÂ 96 97 98 99
b0 . 1030, ÇÆ. ³¤³¿ 77 78 84 99

²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÒÓËÏÇÓÞ, ÐÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÑÕÏÇÚÇÐÐÞÇ
ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËâ, ÒÑÍÂÊÂÎË ÑÃÜËÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÐËá
à××ÇÍÕËÄÐÞØ ¯­°-ÏÑÎÇÍÖÎ ì ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÍÑÐÙÇÒÙËË
ÄÔÒÑÏÑÅÂÕÇÎßÐÞØ ÆÑÐÑÓÑÄ (ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÄ) àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ
×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ Ô ÐÇÄÞÔÑÍËÏ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÏ ÒÑÓÑÅÑÏ ÆÇÎÑÍÂÎË-
ÊÂÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. °ÆÐÂÍÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕß ÄÎËâÐËÇ ÕÑÅÑ ËÎË
ËÐÑÅÑ ×ÂÍÕÑÓÂ ÐÂ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÕÓÖÆÐÑ. ¬ÓÑÏÇ
ÕÑÅÑ, Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÄÞÃÑÓÂ ÏÇÕÑÆÂ ÓÂÔÚÇÕÂ ËÎË ÖÔÎÑÄËÌ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ ÄÎËâÐËÇ ÒÑÓÑÅÂ ÂÓÑÏÂÕËÚÐÑÔÕË Ë àÎÇÍÕÓÑÐÑ-
ÆÇ×ËÙËÕÐÑÔÕË/ËÊÃÞÕÑÚÐÑÔÕË ÏÑÉÇÕ ÏÇÐâÕßÔâ. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ
ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ÏÇÕÑÆÂ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÑÉÐÑ
ÑÃÝâÔÐËÕß ÔÑÄÑÍÖÒÐÞÏ ÄÍÎÂÆÑÏ ÕÓÇØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ: àÐÇÓÅÇÕËÚÇ-
ÔÍËÏ ÒÑÓÑÅÑÏ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË (ÂÓÑÏÂÕËÚÐÑÔÕßá), ËÊÃÞÕÑÚ

ÐÑÔÕßá/ÆÇ×ËÙËÕÐÑÔÕßá p-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇÏ ÊÂÓâÆÂ ÄÐÖÕÓË ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÂ (ÑÓËÇÐÕÂÙËÇÌ
ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ ÙËÍÎÂ).

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ,
ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÓËÕÇÓËâ ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÅÑ ÄÎËâ-
ÐËâ ËÊÃÞÕÑÚÐÑÔÕË/ÆÇ×ËÙËÕÐÑÔÕË p-àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ë
ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË.

£ ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÄÓÇÏâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÇ ÖÔËÎËâ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÞ ÐÂ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ¯­°-ÔÄÑÌÔÕÄ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÍÂÕËÑÐÑÄ, ÒÑ-
ÔÍÑÎßÍÖ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË Ä ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚ-
ÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒÂØ ÆÎâ ÔÑÎÇÌ ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ
ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞØÏÑÎÇÍÖÎ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÐÂ àÕÂÒÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÆËÊÂÌÐÂ ÂÐÂÎËÊËÓÖáÕ ËÑÐÞ. ¥Îâ ÍÂÕËÑÐÑÄ 100 ë 104 (ÂÐËÑÐ
PFÿ6 ), ÒÓÑÄÑÆËÎË ËÊÏÇÓÇÐËâ HRS Ä MeCN.219 ë 222

´ÇÐÆÇÐÙËË ËÊÏÇÐÇÐËâ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ
ÕÇ ÉÇ, ÚÕÑ Ë ÆÎâ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ Dë p ë¡-ÏÑ-
ÎÇÍÖÎ.

¬ÂÕËÑÐ 100 101 102 103 104
lmax, ÐÏ 470 477 553 537 579
b0 . 1030, ÇÆ. ³¤³¿ 110 108 130 130 227

©ÂÏÇÜÇÐËÇ ÂÎÍËÎßÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÒÓË ÂÕÑÏÇN+ ÐÂ ÂÓËÎßÐÞÌ
×ÓÂÅÏÇÐÕ Ë ÖÆÎËÐÇÐËÇ ÙÇÒË ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÖÄÇÎËÚÇÐËá b Ë ÔÖÉÇÐËá ÆËÂÒÂÊÑÐÂ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚ-
ÐÑÔÕË. ©ÐÂÚÇÐËâ b ÍÂÕËÑÐÑÄ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍË. ´ÇÏ ÐÇ
ÏÇÐÇÇ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÄÑÒÓÑÔ, ÍÑÕÑÓÑÏÖ ÐÇ ÖÆÇÎÇÐÑ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÅÑ
ÄÐËÏÂÐËâ. ¥Îâ ÍÂÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ËÊÏÇÓâÇÕÔâ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇ-
ÏÑÔÕß? ¡ÍÙÇÒÕÑÓÐÂâ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß ÒËÓËÆËÐËÌ-ÍÂÕËÑÐÂ ÆÑÎÉ-
ÐÂ ÊÂÄËÔÇÕß ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÍÂÕËÑÐÂ Ë ÒÓÑÕË-
ÄÑËÑÐÂ,223 Â ÔÕÇÒÇÐß àÕÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß,
ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÖÔÎÑÄËÌ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ: ÒÓËÓÑÆÞ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ,
ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâ ÒÓË ÂÕÑÏÇ N+ Ë ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÓÂÔÕÄÑÓÂ. ¦ÔÎË Ä
ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ ÍÂÕËÑÐ-ÂÐËÑÐÐÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ÑØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÐÑ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ (ÚÕÑ Ë ÔÆÇÎÂÐÑ ÂÄÕÑÓÂÏË
ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÑÃÓÂÊÙÑÄ), ÕÑ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ ÇÅÑ ÕÑÚÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ
ÖÔÕÂÐÑÄËÕß ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÑÕÄÇÕ ÐÂ ÄÑÒÓÑÔ,
âÄÎâáÕÔâ ÎË ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ ËÊÏÇ-
ÐÇÐËâ ÔÕÓÑÇÐËâ ÔÂÏÑÅÑ ÍÂÕËÑÐÂ ËÎË àÕÑ ÄÎËâÐËÇ ÒÓÑÕËÄÑ-
ËÑÐÂ, ÐÇ ÄÒÑÎÐÇ âÔÇÐ. £ÂÉÐÂ ÕÂÍÉÇ Ë ÆÓÖÅÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ: ÍÂÍ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ¯­°-ÄÑÔ-
ÒÓËËÏÚËÄÑÔÕÇÌ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ, ÅÆÇ ÄÊÂËÏÐÂâ ÑÓËÇÐÕÂÙËâ
ÍÂÕËÑÐÂ Ë ÂÐËÑÐÂ ÑÕÎËÚÐÂ ÑÕ ÕÂÍÑÄÑÌ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ? ®ÑÉÐÑ
ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË
ÕÇ ÉÇ, ÚÕÑ Ë ÆÎâ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞØ Dëp ëA-ÏÑÎÇÍÖÎ (b ÓÂÔÕÇÕ Ô
ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÔËÎÞ ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ Ë ÖÆÎËÐÇÐËÇÏ ÙÇÒË ÔÑÒÓâÉÇ-
ÐËâ), ÕÑ ÄÎËâÐËÇ ÒÓÑÕËÄÑËÑÐÂ ÐÇ ÔÕÑÎß ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ, Ë ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÏÑÉÐÑ ÕÓÂÍÕÑÄÂÕß ÕÂÍ ÉÇ, ÍÂÍ Ë ÆÎâ ÐÇÌ-

qC(2) =+0.135

qC(5) =+0.077
C(4) N(3)

C(2)

S(1)

C(5)

X = NH, Y= CH, Z =N (96); X = NH, Y=N, X = CH (97);
X = O, Y= CH, Z =N (98); X = O, Y= N, X= CH (99).
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ÕÓÂÎßÐÞØÏÑÎÇÍÖÎ. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÒÓÑâÔÐËÕß ÖÍÂÊÂÐÐÖá ÒÓÑ-
ÃÎÇÏÖ ÏÑÅÎË ÃÞ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ, ÑÆÐÂÍÑ Ñ
ÕÂÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 219 ë 222 ÐÇ ÔÑÑÃÜÂÇÕÔâ.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ, Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÒÑÆÂÄÎâá-
ÜÇÅÑ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ ¯­°-ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ, ÔÑÚÇÕÂáÕÔâ ÄËÐËÎÇÐÑÄÞÇ
(ËÐÑÅÆÂ ÂÙÇÕËÎÇÐÑÄÞÇ) Ë ÕËÑ×ÇÐÑÄÞÇ (ËÎË ÆÓÖÅËÇ ÅÇÕÇÓÑ-
ÙËÍÎËÚÇÔÍËÇ) ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ. ¶ÇÐËÎÇÐÑÄÞÇ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ ÕÂÍÉÇ
ÚÂÔÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÍÂÍ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÇÆËÐËÙÞ p-ÏÑÔÕËÍÂ. ±ÓË-
ÏÇÓÞ ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊÐÞØ ¯­°-ÂÍÕËÄÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ
ÐËÉÇ, Â ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ËØ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 17.

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÄÍÎáÚÂáÜËÇ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎËÚÇÔÍËÇ
×ÓÂÅÏÇÐÕÞ (105 ë 108), ×ÑÔ×ÑÓÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ (109,
110), ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ô ÓÂÊÄÇÕÄÎÇÐÐÞÏË p-ÙÇÒÑÚÍÂÏË (111, 112).
¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÐËØ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÐÇÎßÊâ ÔÓÂÄ-
ÐËÄÂÕß, ÑÆÐÂÍÑ ÑÃÜËÇ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË ÖÄÇÎËÚÇÐËâ b ÒÓË
ÖÆÎËÐÇÐËË ÙÇÒË ÔÑÒÓâÉÇÐËâ, ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÔËÎÞ D/A-ÅÓÖÒÒ,
ÖÏÇÐßÛÇÐËË ÂÓÑÏÂÕËÚÐÑÔÕË Ë ÓÑÔÕÇ lmax ÒÓÑÔÎÇÉËÄÂáÕÔâ.
ªÊ ÕÂÃÎ. 17 ÕÂÍÉÇ ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ÑÒÕËÚÇÔÍË ÒÓÑÊÓÂÚÐÞØ Ä
ÄËÆËÏÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ (lmax<400 ÐÏ) ÏÑÎÇÍÖÎ ÊÐÂÚÇÐËâ b
ÑÃÞÚÐÑ ÐÇÄÞÔÑÍË (106a, 108a,b). £ÞÃÑÓ ÕÇØ ËÎË ËÐÞØ ÔÑÚÇÕÂ-
ÐËÌ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÆËÍÕÖÇÕÔâ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÔÕÓÇÏÎÇ-
ÐËÇÏ Í ÒÑÎÖÚÇÐËá ÄÞÔÑÍËØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ,
ÐÑ Ë ÕÓÇÃÑÄÂÐËâÏË ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË Ë ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ
ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË, Â ÕÂÍÉÇ ÒÓÑÔÕÑÕÑÌ ÔËÐÕÇÊÂ. µÆÎËÐÇÐËÇ p-ÏÑÔ-
ÕËÍÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑÐËÉÇÐËá ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË Ë
ÔÖÉÂÇÕ ÆËÂÒÂÊÑÐ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË. £ÄÇÆÇÐËÇ ÔËÎß-
ÐÞØ D/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ (NR2 , NO2 , CN) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÃÂÕÑ-
ØÓÑÏÐÑÏÖ ÔÆÄËÅÖ ÒÑÎÑÔÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ. ±ÑàÕÑÏÖ ÆËÊÂÌÐ
Dëp ëA-ÏÑÎÇÍÖÎ, ÄÍÎáÚÂáÜËÌ ÍÑÏÃËÐËÓÑÄÂÐËÇ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
D/A-ÅÓÖÒÒ Ë ÔÕÓÑËÕÇÎßÐÞØ ÃÎÑÍÑÄ p-ÏÑÔÕËÍÂ, ÐÂÒÓÂÄÎÇÐ ÐÂ
ÕÑ, ÚÕÑÃÞ, Ô ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÖÆÇÓÉÂÕß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍÑÇ
ÊÐÂÚÇÐËÇ b, Â Ô ÆÓÖÅÑÌ ì ÒÑÎÖÚËÕß ÕÓÇÃÖÇÏÖá ÕÇÓÏËÚÇÔÍÖá
ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß Ë ÑÒÕËÚÇÔÍÖá ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕß.

´ÂÃÎËÙÂ 17. °ÒÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ¯­°-ÂÍÕËÄÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ,
ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÜËØ Í ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÍÎÂÔÔÂÏ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

®ÑÎÇ- b mb lmax , ®ÇÕÑÆ ÓÂÔÚÇÕÂ ËÎË ËÊÏÇ- ³ÔÞÎÍË
ÍÖÎÂ (ÔÏ.a) (ÔÏ.b) ÐÏ ÓÇÐËâ

105a 27.6 7 7 CPDFT/B3LYP/6-311G, 224
105b 22.9 7 7 ÓÂÔÚÇÕ Ä ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ 224
105c 22.1 7 7 ÒÓÇÆÇÎÇ 224
105d 63.7 7 7 TDHF/AM1 225, 226
105e 35.8 7 7 TDHF/AM1 225, 226
105f 127.5 7 7 TDHF/AM1 225, 226
105g 107.3 7 7 225, 226
106a 7 712 403 £¤ª¿± 227, 228
106b 7 100 558 (ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß CH2Cl2; 227, 228
106c 7 1100 642 l=1907 ÐÏ) 227, 228
107a 7 550 502 £¤ª¿± 229, 230
107b 7 280 475 (ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß CHCl3; 229, 230

7 7 7 l=1907 ÐÏ)
108a 45.8 7 319.6 b: ÓÂÔÚÇÕ FF/AM1 231, 232
108b 19.3 7 306.2 Ä ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ; 231, 232

lmax: ÓÂÔÚÇÕ ZINDO/S
109 7 1100 490 £¤ª¿± (ÓÂÔÕÄÑÓË- 233

7 7 7 ÕÇÎß ¥®¶¡; l=1579 ÐÏ)
110a 94 7 7 CPDFT/VWN/TZVP-FIP, 234
110b 111 7 7 ÓÂÔÚÇÕ Ä ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ 234

7 7 7 ÒÓÇÆÇÎÇ
111 400 7 481 £¤ª¿± (ÓÂÔÕÄÑÓË- 235

7 7 7 ÕÇÎß CHCl3; l=1907 ÐÏ)
112 32 7 458 HRS (ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß CHCl3; 236

l=1500 ÐÏ
113a 81.6 7 538 ²ÂÔÚÇÕ ÒÑ ÒÓÑÅÓÂÏÏÇ 237
113b 56.5 7 553 CNDOVSB (l=1907 ÐÏ) 237

Â 10730 ÇÆ. ³¤³¿; b 10748 ÇÆ. ³¤³¿.

A=NO2, X = H: D=NH2 (a),
OH (b), Cl (c); A = H, D=H:

X=NO2 (d), NH2 (e);
A = NO2, X = NH2: D=NO2 (f);
A = NH2, X = NO2: D=NH2 (g).

n=0, R= H (a);
n=1, R=Me (b);
n=2, R=Me (c).

S S

S S

X X

AD

105a ± g

106a ± c

S

SR

R

Et

EtO

O

S

N

N

N

O

O

CH

C6H4NO2-p

R1 =OC11H23-n,

R2 = (a);

R1 = CO2Me,

R2 = C(CN)=C(CN)2 (b).

N

R1

R2

OMe

Me

107a,b

R1 =NMe2, R2 = CN (a);
R1 =Me, R2 = Cl (b).N

N

N

R1

R2

N NO2
H108a,b

R1 =MeNH, R2 = H (a);
R1 = H, R2 =MeNH (b).

PPh3

O2N N

N N
109

n

Me2N

R
110a,b

R= P(O)(OPh)2 (a),
P(O)(OH)2 (b).

O2N

Pri3Si

SiPri3

SiPri3

Pri3Si

NMe2

111

C6H4NO2-p

C6H4NO2-p

N

p-MeOC6H4

p-MeOC6H4

N

C6H4OMe-p

C6H4OMe-p
112

113a,b

R1 N

N NO2

R2
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3. ¸ÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ

°ÆÐËÏ ËÊ ÒÑÆØÑÆÑÄ Í ÆËÊÂÌÐÖ ¯­°-ÂÍÕËÄÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ
âÄÎâÇÕÔâ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ D/A-ÅÓÖÒÒ, ÔÑÇÆË-
ÐÇÐÐÞØ ËÎË ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ, ËÎË ÚÇÓÇÊ ÍÑÓÑÕÍÖá
p-ÔËÔÕÇÏÖ.238 ®ÇÓÑÙËÂÐËÐÑÄÞÇ ÍÓÂÔËÕÇÎËì ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÐÕÇÐ-
ÔËÄÐÑ ËÔÔÎÇÆÖÇÏÞÌ ÍÎÂÔÔ ÕÂÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. £ ÑÔÐÑÄÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÏÇÓÑÙËÂÐËÐÑÄ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ÄÐÑÔËÕ ÙÄËÕ-
ÕÇÓ-ËÑÐÐÂâ ×ÑÓÏÂ. ´ÂÍ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ 114 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÐÇÒÑÎâÓ-
ÐÖá ØËÐÑËÆÐÖá ×ÑÓÏÖ, Â ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ 115 ì ÒÑÎâÓÐÖá
ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÖá ×ÑÓÏÖ.

®ÇÓÑÙËÂÐËÐÞ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÏ ÔÑÎßÄÂÕÑ-
ØÓÑÏÐÞÏ à××ÇÍÕÑÏ Ë ÚÓÇÊÄÞÚÂÌÐÑ ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÞ Í ÒÓËÓÑÆÇ
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ.

£ÒÇÓÄÞÇ ¯­°-ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÏÇÓÑÙËÂÐËÐÂ ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ
­ÇÄËÐÞÏ Ô ÔÑÂÄÕ.239 ©ÐÂÚÇÐËÇ lmax Ä ÒËÓËÆËÐÇ ÓÂÄÐÑ 605 ÐÏ,
Â Ä ÄÑÆÇ ì 440 ÐÏ. ªÊÏÇÓÇÐËâ £¤ª¿± Ä ÃÎËÊÍÑÏ ÒÑ ÒÑÎâÓ-
ÐÑÔÕË Í ÄÑÆÇ ÏÇÕÂÐÑÎÇ, Â ÕÂÍÉÇ Ä ÒËÓËÆËÐÇ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ
ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ Ä ÑÃÑËØ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ, ÐÑ ÒÑ
ÂÃÔÑÎáÕÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÇ Ä ÏÇÕÂÐÑÎÇ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÃÑÎßÛÇ
(751 . 10730 ÇÆ. ³¤³¿), ÚÇÏ Ä ÒËÓËÆËÐÇ (734 . 10730 ÇÆ.
³¤³¿). ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÆÎâ ÍÓÂÔËÕÇÎÇÌ
116 ë 118, ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÍÑÕÑÓÞØ, ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 18 Ë 19.

¥ÇÕÂÎßÐÑÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÏÇÓÑÙËÂÐËÐÑÄ
ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ¡ÎßÃÇÓÕÑÏ Ô ÔÑÂÄÕ.247 (SOS/INDO, �ho=0.65 à£).
¡ÄÕÑÓÞ ÒÑÔÕÓÑËÎË ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË b ÑÕ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË

ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 116b, 119,
120 (ÓËÔ. 7).

®ÑÎÇÍÖÎÂ 119 ÐÇ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÅÓÖÒÒ; Ä ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÇ 120 Ë ÐÇÒÑÎâÓÐÂâ, Ë ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÂâ ×ÑÓÏÞ ÔÕÂÃËÎËÊË-
ÓÑÄÂÐÞ ÑÆÐËÏ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËÏ ÃÇÐÊÑÎßÐÞÏ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÏ, Ä ÕÑ
ÄÓÇÏâ ÍÂÍ Ä ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÑÌ×ÑÓÏÇÏÑÎÇÍÖÎÞ 116b ÑÃÂÛÇÔÕË-
ÚÎÇÐÐÞØ ÙËÍÎÂ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËÇ. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÍÓËÄÞÇ ÒÑØÑÉË
ÐÂ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß b(BLA), ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÖá ÐÂ ÓËÔ. 3. ¥Îâ ÏÑÎÇ-

NH37C18

114
O

115

NH37C18

+

O7

R2 = H: R1 (CH2)2OH (a),
Me (b), iso-C10H21 (c);
R2 = But: R1 =Me (d),
iso-C10H21 (e).

R1N

O

R2

R2116a ± e

118

MeN

But

O

But

MeN

But

O

But

117

Me2N

120
O

Me2N O

119

´ÂÃÎËÙÂ 18. ©ÐÂÚÇÐËâ lmax (ÐÏ) ÆÎâ ÏÇÓÑÙËÂÐËÐÑÄ 116.240 ë 244

²ÂÔÕÄÑ- 116a 116b 116c 116d 116e
ÓËÕÇÎß

¥ËÑÍÔÂÐ 7 614 619 626 626
CHCl3 7 620 620 633 634
±ËÓËÆËÐ 7 605 600 630 632
¡ÙÇÕÑÐ 586 585 599 619 620
¥®¶¡ 584 582 7 7 7
¥®³° 7 572 579 617 618
MeCN 571 571 7 7 7
¿ÕÂÐÑÎ 7 514 521 616 617
¶ÑÓÏÂÏËÆ 7 494 502 578 581
®ÇÕÂÐÑÎ 488 483 491 582 601
£ÑÆÂ 448 442 447 527 526

´ÂÃÎËÙÂ 19. ©ÐÂÚÇÐËâ mb (10748 ÇÆ. ³¤³¿) ÆÎâ ÏÇÓÑÙËÂÐËÐÑÄ 116d,
117, 118, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ËÊ ËÊÏÇÓÇÐËÌ £¤ª¿± ÒÓË 1907 ÐÏ.245, 246

²ÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß 116d 117 118

¥ËÑÍÔÂÐ 7 745 7
´¤¶ 7300 7 7
CHCl3 7325 7275 7325 (524)
CH2Cl2 7425 7 7
¡ÙÇÕÑÐ 7600 7460 7600 (512)
¥®¶ 7525 7 7
¥®³° 71000 7970 7
MeCN 7700 7 7700 (503)
¿ÕÂÐÑÎ 7110 7 7
®ÇÕÂÐÑÎ 7900 71000 7900 (482)

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ¹ËÔÎÂ Ä ÔÍÑÃÍÂØ ì ÊÐÂÚÇÐËâ lmax (ÐÏ).

b

22

11

33

44..00

88..00

1122..00

7722..00

00

22..00

44..00

44..00

88..00

1122..00

1166..00

7722..00

00

22..00

44..00

22

11

33

mmggee,, ¥¥
DDEEggee,, àà££

bbvveecctt .. 11003300,,
ÇÇÆÆ.. ³³¤¤³³¿¿

a

00 00..55 11 00 00..55 EE,, BB .. ��AA7711

mmggee,, ¥¥
DDEEggee,, àà££

bbvveerrtt .. 11003300,,
ÇÇÆÆ.. ³³¤¤³³¿¿

22

11

33
44..00

88..00

1122..00

7722..00

00

22..00

44..00

c

00 00..55 EE,, BB .. ��AA7711

mmggee,, ¥¥
DDEEggee,, àà££

bbvveecctt .. 11003300,,
ÇÇÆÆ.. ³³¤¤³³¿¿

²ËÔ. 7. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË bvect (1),
ÊÐÂÚÇÐËâ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ
ÒÇÓÇØÑÆÂ ËÊ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ Ä ÒÇÓÄÑÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÇ
(mge) (2) Ë ÓÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ
àÕËØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ (DEge) (3) ÑÕ
ÄÇÎËÚËÐÞ ÒÓËÎÑÉÇÐÐÑÅÑ ÒÑÎâ
ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ 119 (a), 120 (b) Ë
116b (c).247
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ÍÖÎÞ 116b àÕÂ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÕÂÍÑ-
ÄÞØ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 120, 119, ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍÑÌ
ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÑÌ ×ÑÓÏÞ. µÉÇ Ä ÔÎÂÃÑÒÑÎâÓÐÞØ
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ àÕÂ ×ÑÓÏÂ ÆÑÏËÐËÓÖÇÕ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË
ÏÑÎÇÍÖÎÞ, Ë ÒÑÄÞÛÇÐËÇ ÒÑÎâÓÐÑÔÕË ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÒÓËÄÑÆËÕ
Í ÓÑÔÕÖ jbj.

°ÒÕËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÞØ
ÏÑÎÇÍÖÎ 121 ë 129 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË (CNDOVSB,
�ho=0.95 Ë 0 à£; SOS/INDO/S, �ho=0.65 Ë 0 à£; CPHF/
6-31G) Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ.248 ë 250

¥ÂÐÐÞÇ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË, ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ. ±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÇ Ä ÕÂÃÎ. 20 ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇ-
ÕÑÄ CPHF/6-31G ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 121 ë 129 Ä 3 ë 5
ÓÂÊ à××ÇÍÕËÄÐÇÇ ÛËÓÑÍÑ ËÊÄÇÔÕÐÞØ ¯­°-ÏÑÎÇÍÖÎ 1 Ë 2. ´Â-
ÍÑÇ ÓÂÊÎËÚËÇ ÂÄÕÑÓÞ ÔÄâÊÂÎË Ô ÃÑ'ÎßÛËÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ ËÊÏÇÐÇ-
ÐËâ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ (Dm) ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ Ä ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÇ

ÔÑÔÕÑâÐËÇ. ±ÓË àÕÑÏ ÓÂÊÏÇÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÔÕÂáÕÔâ ÐÇÃÑÎßÛË-
ÏË, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÆÎâ ÑÃÞÚÐÞØ Dë p ëA-ÔËÔÕÇÏ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ
Dm ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÊÂ ÔÚÇÕ ÖÆÎËÐÇÐËâ p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÑÌ ÙÇÒË.

¡ÄÕÑÓÞ ÔÕÂÕßË 250 ËÊÖÚÂÎË ÒÑÄÇÆÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 124 Ä
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ ÓÂÊÐÑÌ ÒÑÎâÓÐÑÔÕË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ (ËÊÏÇ-
ÓÇÐËâ HRS) Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ Ä ÃÑÎÇÇ ÒÑÎâÓÐÑÏ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓË-
ÊÖÇÏÑÔÕß ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÐËÉÇ. ²ÂÔÚÇÕ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÏÇÕÑÆÑÏ CPHF/
6-31G Ô ÖÚÇÕÑÏ ÄÎËâÐËâ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ Ä ÓÂÏÍÂØ ÏÑÆÇÎË
°ÐÊÂÅÇÓÂ, ÄÂÓßËÓÖâ ÆËàÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÖá ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕß (e) Ä
ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÑÕ 1 ÆÑ 90. ¤ËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÑÕ
ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ jbj=33 . 1030 ÇÆ. ³¤³¿ ÒÓË e=2
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÆÑ ÐÖÎâ ÒÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË e ÆÑ 90. ªÐÕÇÓÇÔÐÑ, ÚÕÑ
ÆÎâ ÏÇÓÑÙËÂÐËÐÑÄ (ÔÏ. ÄÞÛÇ) ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÒÓÑÕËÄÑÒÑ-
ÎÑÉÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÆÂÐÐÑÇ ÓÂÊÎËÚËÇ ÔÄâÊÂÐÑ
Ô ÕÇÏ, ÚÕÑ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 124
ÖÉÇ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ ÍÓËÄÑÌ
b(e) (ÔÏ. ÓËÔ. 7), Õ.Ç. ÄÍÎÂÆ ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÑÌ ×ÑÓÏÞ ÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÑ ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÏÇÓÑÙËÂÐËÐÑÄ, Ë Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ
ÒÑÎâÓÐÑÔÕË ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ jbj ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ.

²ÂÔÔÏÂÕÓËÄÂâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÃÂÊÑÄÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÖ 129, ÂÄÕÑÓÞ
ÓÂÃÑÕÞ 251 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÎÇÍÖÎ
130 ë 136 (Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË CPHF/6-31G). µÆÎËÐÇÐÐÖá ÙÇÒß
ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÄÄÑÆËÎË ÐÇ ÏÇÉÆÖ D/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâÏË, Â ÔÑ
ÔÕÑÓÑÐÞ ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ; ÕÂÍÉÇ ËÊÖÚÂÎË ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ô
ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÏË D/A-ÅÓÖÒÒÂÏË ÐÇÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓÂ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 20).251 ±ÓË ÄÄÇÆÇÐËË ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ p-ÊÂ-
ÏÇÔÕËÕÇÎâ ÔÑ ÔÕÑÓÑÐÞ ÒËÓËÆËÐÑÄÑÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ÅËÒÇÓÒÑÎâ-
ÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÔÐÂÚÂÎÂ ÓÂÔÕÇÕ, Â ÒÓË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÖÆÎËÐÇÐËË
ÙÇÒË ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ (ÔÏ. ÏÑÎÇÍÖÎÞ 129, 134 ë 136).
¡ÄÕÑÓÞ ÑÃÝâÔÐËÎË ÆÂÐÐÞÌ à××ÇÍÕ ÍÑÐÍÖÓËÓÖáÜËÏ ÄÎËâ-
ÐËÇÏ ÄÇÎËÚËÐ Dm Ë lmax* 1/Ege . ±ÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
129 Í 134 ÊÐÂÚÇÐËÇ Dm ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÏÇÐâÇÕÔâ, Â àÐÇÓÅËâ
ÒÇÓÇØÑÆÂ Ege ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá b; ÒÓË
ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÖÆÎËÐÇÐËË p-ÙÇÒÑÚÍË Ege ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÐÇÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÑ, Â Dm ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ, ÄÞÊÞÄÂâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÇ
ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ b. ±ÓË ÄÄÇÆÇÐËË ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÌ ÆÑÐÑÓÐÑÌ
ÅÓÖÒÒÞ ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ (ÏÑÎÇÍÖÎÞ 130, 132), ÒÑ-
ÔÍÑÎßÍÖ ÖÏÇÐßÛÂáÕÔâ Dm Ë lmax , Â ÆÑÃÂÄÎÇÐËÇ ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ
ÅÓÖÒÒÞ (ÏÑÎÇÍÖÎÞ 131, 133) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÓÂÕÐÑÏÖ à××ÇÍÕÖ
ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËâ Dm Ë lmax .

ªÐÕÇÓÇÔÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÎÖÚÇÐÞ ¡ÎßÃÇÓÕÑÏ Ô
ÔÑÂÄÕ.252, 253 ÐÂ ÒÓËÏÇÓÂØ ÓâÆÂ ÏÇÓÑÙËÂÐËÐÑÄÞØ ÍÓÂÔËÕÇÎÇÌ
Ë ËØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ (ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 137 ë 140).

³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ ·áÍÍÇÎâ Ë ÆÄÖØÖÓÑÄÐÇÄÑÌ
ÏÑÆÇÎË (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (17)) ÂÄÕÑÓÞ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ Ô ËÊÏÇÐÇ-
ÐËÇÏ ÕÑÓÔËÑÐÐÑÅÑ ÖÅÎÂ y Ö ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÌ ÆÄÑÌÐÑÌ ÔÄâÊË ÑÕ 0 ÆÑ
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´ÂÃÎËÙÂ 20. °ÒÕËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ Ë ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÅÇÕÇÓÑ-
ÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ (mg) Ë ÄÑÊÃÖÉÆÇÐ-
ÐÑÏ (me) ÔÑÔÕÑâÐâØ.

®ÑÎÇ- b0 . 1030, ®ÑÎÇ- b0 . 1030, lmax , mg me
ÍÖÎÂ ÇÆ. ³¤³¿ ÍÖÎÂ ÇÆ. ³¤³¿ ÐÏ

121 755.8 129 733 281 10.3 75.9
122 732.6 130 716 252 14.8 0.1
123 793.9 131 7132 358 3.5 715.9
124 767.5 132 725 307 17.5 9.1
125 7161.5 133 7100 316 5.9 714.0
126 7244.7 134 746 302 13.4 72.7
127 79.3 135 28 310 14.3 0.8
128 778.5 136 11 316 14.9 5.0
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908 ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÓÂÊÐÑÔÕß ÆËÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ Ë
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ àÐÇÓÅËâ (Ege=0 ÒÓË
y=908) Ë ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ ÒÇÓÇØÑÆÂ, ÚÕÑ
ÆÑÎÉÐÑ ÒÓËÄÑÆËÕß Í ÏÂÍÔËÏÖÏÖ b Ä ÑÃÎÂÔÕË y=70ë 898.
©ÂÄËÔËÏÑÔÕß b(y) ÆÎâ ÐÇÊÂÏÇÜÇÐÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 137a Ë ÅËÒÇÓ-
ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ 137a ë e, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÄÇÎËÚËÐÞ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÕÑÓÔËÑÐÐÞØ ÖÅÎÑÄ ÑÒÓÇÆÇÎâÎËÔß ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÏ
ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇÏ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ, ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 8. ©ÂÄËÔË-
ÏÑÔÕË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÒÓË ÄÂÓßËÓÑÄÂÐËË ÕÑÓÔËÑÐÐÑÅÑ ÖÅÎÂ Ë ÇÅÑ
ËÊÏÇÐÇÐËË ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÄÇÆÇÐËâ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ, ËÏÇáÕ ÑÆËÐÂÍÑÄÞÌ
ØÂÓÂÍÕÇÓ. ®ÂÍÔËÏÖÏ b ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ 70 ë 808 Ë ÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÑ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÆÎâ ÒÎÑÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ.

²ÂÔÚÇÕÞ ÏÇÕÑÆÑÏ FF/AM1 ÒÓËÄÇÎË Í ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÂÏ Ë ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ 141, 142.254, 255 ®ÂÍÔËÏÂÎßÐÑÇ
ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÒÓË ÖÅÎÂØ y, ÓÂÄÐÞØ 60 ë 808.

£ ÓÂÃÑÕÇ 253 ÕÂÍÉÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÄÎËâÐËÇ ÖÆÎËÐÇÐËâ
p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÑÌ ÙÇÒË (ÔÏ. ÏÑÎÇÍÖÎÞ 139, 140) ÐÂ ÄÇÎËÚËÐÖ b,
ÒÓË àÕÑÏ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ ÙÇÒË ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÄÄÑÆËÎË ÕÂÍ, ÚÕÑÃÞ
ÔÑØÓÂÐËÕß ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ, ÒÓËÄÑÆâÜËÇ Í
ÐÇÒÎÑÔÍÑÏÖ ÔÕÓÑÇÐËá. ¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÊ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂ-
ÕÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 21. £ÂÓßËÓÑÄÂÐËÇ ÕÑÓÔËÑÐÐÑÅÑ ÖÅÎÂ
Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ 139 ÒÖÕÇÏ ÄÄÇÆÇÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÌ ÐÂÌÆÇÐÐÑÌ ÆÎâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ 137. ªÐÕÇÓÇÔÐÑ, ÚÕÑ ÏÑÎÇÍÖÎÂ 139e, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÙÇÒß
ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÖÆÎËÐÇÐÂ ÔÑ ÔÕÑÓÑÐÞ ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ,

ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ b, ÚÇÏ ÏÑÎÇÍÖÎÂ
140 (ÖÆÎËÐÇÐËÇ ÔÑ ÔÕÑÓÑÐÞÆÑÐÑÓÂ), ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ
ÃÑÎßÛÇÌ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÑÌ
(ÃÇÐÊÑËÆÐÑÌ) ×ÑÓÏÞ. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ ÂÄÕÑÓÞ ÑÃÝâÔÐËÎË
ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ b Ô ÖÆÎËÐÇÐËÇÏ ÙÇÒË ÔÑÒÓâÉÇÐËâ Ä ÓâÆÖ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ 139e ë g. ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÒÑÄÇÆÇÐËÇ b ÒÓË ÖÆÎËÐÇÐËË ÙÇÒË Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ 140 Ä ÓÂÃÑÕÇ 253 ÐÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÑ, ÑÆÐÂÍÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂ-
ÐËË ËÊÎÑÉÇÐÐÑÅÑ ÄÞÛÇÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ b Ô
ÖÆÎËÐÇÐËÇÏ ÙÇÒË ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËâ ÄÍÎÂÆÂ
ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÑÌ ×ÑÓÏÞ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ.

£ÎËâÐËÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ØËÐÑËÆÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÕ ÒÎÑÔÍÑÅÑ
ÔÕÓÑÇÐËâ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÑ ÕÂÍÉÇ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 256, 257. ¡ÄÕÑÓÞ
ÔÕÂÕßË 256 ÏÇÕÑÆÂÏË SOS Ë FF Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË AM1 ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÎË ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÑÕ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË
ÏÑÎÇÍÖÎ 143a,b, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÏÂÍÔËÏÖÏ b ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÒÓË
ÖÅÎÇ ÓÂÊÄÑÓÑÕÂ ÛÇÔÕËÚÎÇÐÐÞØ ÙËÍÎÑÄ, ÓÂÄÐÑÏ 608 ÆÎâ 143a Ë
758 ÆÎâ 143b.

¥ÂÐÐÞÇ ÓÇÐÕÅÇÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÒÑÍÂÊÂÎË,258 ë 260 ÚÕÑ
ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞØ 143, ÒÓË ÐÂÎËÚËË ×ÇÐËÎßÐÞØ
ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ Ä ÑÓÕÑ-ÒÑÎÑÉÇÐËâØ ÒËÓËÆËÐÑÄÑÅÑ ÙËÍÎÂ
(R2=Ph) ÖÅÑÎ y ÎÇÉËÕ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ 55 ë 708, Õ.Ç. ÄÃÎËÊË
ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ ÆÎâ ÒÓÑâÄÎÇÐËâ ¯­°-ÔÄÑÌÔÕÄ.
¡ÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 257 ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÑÆÇÎßÐÑÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÖ 7-R1-70-R2-8,80-ÆËÙËÂÐÑØËÐÑÆËÏÇÕÂÐÂ.

£ÞÃËÓÂâ ÆÑÐÑÓÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ ÓÂÊÎËÚÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ, ÑÐË ÔÍÑÐ-
ÔÕÓÖËÓÑÄÂÎË 22 ÏÑÎÇÍÖÎÞ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÕÑÓÔËÑÐÐÞÌ ÖÅÑÎ
ÄÂÓßËÓÑÄÂÎ ÑÕ 0 ÆÑ 868 (ÓËÔ. 9). ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÔËÎÞ
ÄÞÃÓÂÐÐÞØ ÆÑÐÑÓÐÞØ ÅÓÖÒÒ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ,
ÒÑàÕÑÏÖ ÏÂÍÔËÏÖÏ b Ä ÑÃÎÂÔÕË *608 ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÒÓÇÆ-
ÒÑÚÕËÕÇÎßÐÑÔÕß ÐÇÒÎÑÔÍÑÌ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ.

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÆÎâ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÑÃÞÚÐÞØ Dë p ëA-ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÑÕ ÒÎÑÔÍÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÏÇÐßÛÇ-
ÐËá ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÐÂÓÖÛÇÐËâ p-ÔÑÒÓâÉÇ-
ÐËâ ÙÇÒË.261 ë 264
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²ËÔ. 8. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎÞ 137a (ÍÓËÄÂâ)
(SOS/INDO, �ho=0.1 à£, ÑÒÕËÏËÊÂÙËâ ÏÇÕÑÆÑÏAM1) ÑÕ ÖÅÎÂ ÓÂÊÄÑ-
ÓÑÕÂ ×ÇÐËÎßÐÞØ ÍÑÎÇÙ (y) Ë ÊÐÂÚÇÐËâ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎ
137a ë e (ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÕÑÚÍË 1 ë 5).

´ÂÃÎËÙÂ 21. °ÒÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÏÑÎÇÍÖÎ 138 ë 140.253

®ÑÎÇÍÖÎÂ R1 R2 n lmax , ÐÏ b . 1030, ÇÆ. ³¤³¿

138 7 7 7 1206.8 352.8
139a H H 1 535.6 34.0
139b Me H 1 579.2 1.7
139c Me Me 1 643.4 189.8
139d But Me 1 805.3 391.7
139e But But 1 1204.5 2398.6
139f But But 2 1093.4 1749.0
139g But But 3 971.0 754.5
140 7 7 7 991.6 1119.4
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²ËÔ. 9. ¤ÓÂ×ËÚÇÔÍÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ (FF/AM1)
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ 7-R1-70-R2-8,80-ÆËÙËÂÐÑØËÐÑÆËÏÇÕÂÐÂ.
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¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÑÔÕË ØËÐÑËÆÐÑÌ ËÎË ÙÄËÕ-
ÕÇÓ-ËÑÐÐÑÌ ×ÑÓÏÞ Ä ÓÂÃÑÕÇ 265 ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÍÓËÕÇÓËÌ QBC
(Quinoid-Benzenoid Character), ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÌ ÍÂÍ

QBC � 1ÿ 6
X3
1

1:400ÿ rij j,

ÅÆÇ 1.400�AìÒÓËÐâÕÑ ÊÂ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ
Ä ÃÇÐÊÑÎÇ; r1 , r2 , r3 ì ÆÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ Ä ÛÇÔÕËÚÎÇÐÐÑÏ ØËÐÑËÆ-
ÐÑÏ ÙËÍÎÇ. £ÇÎËÚËÐÖ QBC ËÊÏÇÐâÎË, ÄÂÓßËÓÖâ ÐÂÒÓâÉÇÐ-
ÐÑÔÕß àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ. ®ÑÆÇÎßá ÔÎÖÉËÎÂ ÏÑÎÇÍÖÎÂ
7,70-ÆËÂÏËÐÑ-8,80-ÆËÙËÂÐÑØËÐÑÆËÏÇÕÂÐÂ. ²ÂÔÚÇÕÞ ÒÓÑÄÑÆËÎË
ÏÇÕÑÆÑÏ SOS/AM1/CISD. ©ÐÂÚÇÐËâ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ,
àÐÇÓÅËÌ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ Ë QBC ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 22. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÐÂËÃÑÎßÛÇÏ ÊÐÂÚÇÐËË b
ÏÂÍÔËÏÖÏ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÄËÆËÏÑÌ ÑÃÎÂÔÕË, ÐÑ
ÒÓË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÖÄÇÎËÚÇÐËË QBC ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ
ÕÑÎßÍÑ ÆÑ 50% ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÔÄÑÇÅÑ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ, ÑÆÐÂÍÑ
ÒÑÎÑÔÂ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÔÏÇÜÂÇÕÔâ Ä µ¶-ÑÃÎÂÔÕß. ³ÎÇÆÖÇÕ ÕÂÍÉÇ
ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ QBC ÆÎâ ØËÐÑËÆÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÞØ
ÏÇÕÑÆÑÏ ²³¡,266 ë 269 ÎÇÉËÕ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚ-
ÐÑÔÕË, Â ËÏÇÐÐÑ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ 0.75 ë 0.82.

£ ÓÂÃÑÕÇ 270 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË (FF/AM1) ÏÑÎÇÍÖÎÞ 144 ë 147, Ä
ÍÑÕÑÓÞØ D/A-ÅÓÖÒÒÞ ÔÄâÊÂÐÞ s-ÏÑÔÕËÍÑÏ CH27CH2 .

©ÐÂÚÇÐËâ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ àÕËØ ÏÑÎÇÍÖÎ

®ÑÎÇÍÖÎÂ 144a 145a 146a 147a 144b 145b 146b 147b
b . 1030, 6.3 6.3 6.1 4.2 7625.0 7437.3 7683.5 7301.8
ÇÆ. ³¤³¿

®ÑÎÇÍÖÎÞ 144a ë 147Â ÔÑÆÇÓÉÂÕ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÇ D/A-ÊÂÏÇÔ-
ÕËÕÇÎË, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ 144b ë 147b âÄÎâáÕÔâ ÙÄËÕ-
ÕÇÓ-ËÑÐÐÞÏË. ±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÂ b ÔÄËÆÇÕÇÎß-
ÔÕÄÖáÕ Ñ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÏ ÑÔÎÂÃÎÇÐËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÇÉÆÖ
ÅÓÖÒÒÂÏË NH2 Ë NO2 Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ 144a ë 147Â, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
s-×ÓÂÅÏÇÐÕ ÐÂÓÖÛÂÇÕ ÔÑÒÓâÉÇÐËÇ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÞØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ (144b ë 147b) s-×ÓÂÅÏÇÐÕ ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖÇÕ ÙÄËÕÕÇÓ-
ËÑÐÐÖá ×ÑÓÏÖ, ÒÓË àÕÑÏ ÊÐÂÚÇÐËâ b ÒÑÄÞÛÂáÕÔâ, Õ.Ç.

ÄÄÇÆÇÐËÇ s-×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ×ÑÓÏÂÎßÐÑ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑ ÓÂÊÄÑÓÑÕÖ
×ÇÐËÎßÐÞØ ÍÑÎÇÙ (ÔÏ. ÓËÔ. 9).

¡ÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕ 271 ë 273 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÅËÒÇÓÒÑÎâ-
ÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÒÓË ÊÂÏÇÐÇ ÃÇÐÊÑÎßÐÑÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ÐÂ ÅÇÕÇÓÑÙË-
ÍÎËÚÇÔÍËÌ. £ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÐÇØËÐÑËÆÐÞØ Dëp ëA-ÏÑÎÇÍÖÎ, ÅÆÇ
ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÏÇÐßÛÇÅÑ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÓÑÅÂ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÂØ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÃÇÐÊÑÎÖ ÅËÒÇÓ-
ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ, ÆÎâ ØËÐÑËÆÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ
ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÑÃÓÂÕÐÂâ ÕÇÐÆÇÐÙËâ Ä ÔËÎÖ ÕÑÌ ÉÇ ÒÓËÚËÐÞ:
ÚÇÏ ÄÞÛÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÒÑÓÑÅ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË, ÕÇÏ ÔËÎßÐÇÇ
ÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÂ ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÂâ ×ÑÓÏÂ.

IV. ±ÖÕË ÒÑÄÞÛÇÐËâ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ
ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË Ë ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË
ÐÇÎËÐÇÌÐÑ-ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
£ÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÄÇÜÇÔÕÄ ÆÎâ ÅÇÐÇ-
ÓÂÙËË ÄÑÕÑÓÑÌ ÅÂÓÏÑÐËÍË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÓâÆÑÏ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ,
ÒÓËÚÇÏ, ÍÂÍ ÑÕÏÇÚÇÐÑ ÄÞÛÇ, ÖÎÖÚÛÇÐËÇ ÑÆÐËØ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ,
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖØÖÆÛÇÐËá ÆÓÖÅËØ, ÒÑàÕÑÏÖ ÆËÊÂÌÐ ÏÑÎÇÍÖÎ
ÄÍÎáÚÂÇÕ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÖá ÑÒÕËÏËÊÂÙËá ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÐÂËÃÑ-
ÎÇÇ ÄÂÉÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÃÑÎß-
ÛËÐÔÕÄÇ ÕÂÃÎËÙ ÒÓÇÆÞÆÖÜÇÅÑ ÓÂÊÆÇÎÂ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÆÂÐÐÞÇ ÐÇ
ÕÑÎßÍÑ Ñ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ, ÐÑ Ë ÑÃ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ
ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË (lmax). ²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÄËÆÇÕÇÎß-
ÔÕÄÖáÕ Ñ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËË ×ÖÐÍÙËË b(lmax) Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÔËÎÞ
D/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ, ÖÆÎËÐÇÐËÇÏ p-ÔËÔÕÇÏÞ ËÎË ÊÂÏÇÐÑÌ ÃÑÎÇÇ
ÂÓÑÏÂÕËÚÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ p-ÔËÔÕÇÏÞ ÐÂ ÏÇÐÇÇ ÂÓÑÏÂÕËÚÐÞÇ.
£ ÓâÆÇ ÓÂÃÑÕ ÕÂÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÔÒÇÙËÂÎßÐÑ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÆÎâ
ÓÂÊÐÞØ ÍÎÂÔÔÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ì ËÏËÆÂÊÑÎÑÄ,274 ÕÑÎÂÐÑÄ,275

ÒËÓÂÊÑÎÑÄ,276 ÕËÂÊÑÎÑÄ,207 ÍÖÏÂÓËÐÑÄ.277 ±ÑÔÕÓÑÇÐÐÞÇ ÊÂÄË-
ÔËÏÑÔÕË

b= klg lmax+ a

ÃÎËÊÍË Í ÎËÐÇÌÐÞÏ, Â ÍÑà××ËÙËÇÐÕ k ÄÂÓßËÓÖÇÕ Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ
ÑÕ 5 ÆÑ 8. ±ÑàÕÑÏÖ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÏÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÑÄ Í ÒÑËÔÍÖ
ÑÒÕËÏÂÎßÐÞØ ÔÑÚÇÕÂÐËÌ ÕÓÇÃÖÇÏÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ.

1. ­ËÐÇÌÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
Ô ÑÆÐÑÏÇÓÐÑÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕßá

°ÆÐÑÌ ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ ¯­°-à××ÇÍÕËÄÐÞØ p-ÔËÔÕÇÏ âÄÎâÇÕÔâ
ÒÑÎËÇÐÑÄÂâ, ÑÆÐÂÍÑ ÑÐÂ ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÐÇÄÞÔÑÍÑÌ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ Ë
ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕßá (Í ÕÑÏÖ ÉÇ ÆÂÐÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓË-
ÔÕËÍË ÖØÖÆÛÂáÕÔâ Ô ÖÆÎËÐÇÐËÇÏ p-ÔËÔÕÇÏÞ 278) Ë ÒÑÅÎÑÜÇ-
ÐËÇÏ Ä ÄËÆËÏÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ. ²âÆ ÓÂÃÑÕ ÒÑÔÄâÜÇÐ ÖÎÖÚ-
ÛÇÐËá àÕËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ. £ ÑÆÐÑÏ ËÊ ÒÑÆØÑÆÑÄ 279 ÒÓÇÆ-
ÎÑÉÇÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÔÒËÓÑÔÑÒÓâÉÇÐÐÞÇ ÙÇÒË (ÏÑÎÇÍÖÎÞ
148, 149). ªØ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ Ô ÒÑÎËÇÐÑÄÞÏË Ë ØËÐÑËÆÐÞÏË ÒÑÎË-
×ÇÐËÎÇÐÑÄÞÏË ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË 150, 151 ÒÑÍÂÊÂÎÑ (ÕÂÃÎ. 23), ÚÕÑ
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÔÒËÓÑÔËÔÕÇÏ ÐÂ ÒÑÓâÆÑÍ ÐËÉÇ, ÑÆÐÂÍÑ
ÆËÂÒÂÊÑÐ ËØ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÛËÓÇ.

D= p-NH2C6H4, A= p-NO2C6H4 (a);
D= p-C6H4O7, A=C5H5N+ (b).

A
D

144a,b

D

A

D

A

D

A

145a,b 146a,b 147a,b

´ÂÃÎËÙÂ 22. ©ÐÂÚÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ QBC, ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË (10730

ÇÆ. ³¤³¿) Ë àÐÇÓÅËÌ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÒÇÓÄÑÇ Ë ÄÕÑÓÑÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÇ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÆÎâ 7,70-ÆËÂÏËÐÑ-8,80-ÆËÙËÂÐÑØËÐÑÆËÏÇÕÂÐÂ.

QBC bvect ¿ÐÇÓÅËâ QBC bvect ¿ÐÇÓÅËâ
ÒÇÓÇØÑÆÂ, à£ ÒÇÓÇØÑÆÂ, à£

0.088 79.7 2.83 (0.006) 0.358 775.4 2.65 (0.390)
3.42 (1.130) 3.72 (0.471)

0.118 718.5 2.80 (0.044) 0.436 786.5 2.67 (0.457)
3.39 (1.065) 3.75 (0.032)

0.190 735.4 2.77 (0.195) 0.592 794.0 2.87 (0.583)
3.44 (0.841) 3.71 (0.050)

0.232 746.2 2.71 (0.264) 0.730 767.4 3.17 (0.571)
3.50 (0.718) 3.75 (0.000)

0.286 758.6 2.66 (0.326) 0.790 747.7 3.37 (0.479)
3.59 (0.599) 3.78 (0.000)

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ¹ËÔÎÂ Ä ÔÍÑÃÍÂØ ì ÔËÎÂ ÑÔÙËÎÎâÕÑÓÂ ÒÇÓÇØÑÆÂ.

´ÂÃÎËÙÂ 23. °ÒÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË (SOS/INDO/CI) ÔÒËÓÑ-
ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ, ÒÑÎËÇÐÑÄÞØ Ë ÒÑÎË×ÇÐËÎÇÐÑÄÞØ D/A-ÏÑÎÇÍÖÎ, ÑÒÕË-
ÏËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË AM1, Â ÕÂÍÉÇ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ
s-×ÓÂÅÏÇÐÕ (ÆÂÐÐÞÇ ËÊÏÇÓÇÐËÌ HRS ÒÓË l=1064 ÐÏ Ä CHCl3 ,
àÍÔÕÓÂÒÑÎËÓÑÄÂÐÐÞÇ Í ÐÖÎÇÄÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ).

®ÑÎÇ- b0 . 1030, lmax , ®ÑÎÇ- b0 . 1030, lmax ,
ÍÖÎÂ ÇÆ. ³¤³¿ ÐÏ ÍÖÎÂ ÇÆ. ³¤³¿ ÐÏ

148 1.7 398 152a 69.2 405
149 2.9 430 152b 69.8 395
150 17.6 594 152c 86.4 407
151 16.6 668 152d 80.0 406

152e 174.4 500

µÔÒÇØË ØËÏËË 75 (6) 2006 535



¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÞ Ä ÓÂÃÑ-
ÕÂØ 280, 281, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÆÎâ ÖÄÇÎËÚÇÐËâ ÆËÂÒÂÊÑÐÂ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ
ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÒÓÇÓÞÄÂÕß
ÙÇÒß ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÒÖÕÇÏ ÄÄÇÆÇÐËâ s-×ÓÂÅÏÇÐÕÂ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 23).
©ÐÂÚÇÐËÇ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ËÊÏÇÓâÎË Ë ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎË.
±ÑÎÖÚÇÐÑ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÔÑÎÂÔËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ.

³ÎÇÆÖÇÕ ËÏÇÕß Ä ÄËÆÖ, ÚÕÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ
ÏÑÅÖÕ ÔËÎßÐÑ ÊÂÄÞÛÂÕß ¯­°-à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎÞ 152e
ËÊ-ÊÂ ÃÎËÊÑÔÕË ÑÃÎÂÔÕË ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ Í ÆÎËÐÇ ÄÑÎÐÞ ÄÕÑÓÑÌ
ÅÂÓÏÑÐËÍË. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÐÂÎËÚËÇ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ
ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ s-×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ÅËÒ-
ÔÑØÓÑÏÐÑÏÖ ÔÆÄËÅÖ ÒÑÎÑÔÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ Ë ÖÏÇÐßÛÇÐËá Ä
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÓÂÊ ÄÇÎËÚËÐÞ b. °ÒÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ 152a,b ÃÎËÊÍË, Â ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎÞ 152d
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÄÞÛÇ, Ë ÒÑÎÑÔÂ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÔÏÇÜÇÐÂ Ä ÄËÆËÏÞÌ
ÆËÂÒÂÊÑÐ, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß ÔÎÂÃÑÇ ÖÚÂÔÕËÇ ÐÇÒÑ-
ÆÇÎÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÂÓ ÂÕÑÏÂ ÔÇÓÞ Ä ÑÃÜÇÌ p-ÔËÔÕÇÏÇ.
°ÃÓÂÜÂÇÕ ÐÂ ÔÇÃâ ÄÐËÏÂÐËÇ ÕÑÕ ×ÂÍÕ, ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÆÎâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ 152c ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ 152a,b,d. ¿ÕÑ ÏÑÉÐÑ
ÑÃÝâÔÐËÕß ÐÂÎËÚËÇÏ s- Ë s ë p-ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË Ä ÒÑÎËÔËÎÂ-
ÐÂØ.282 ë 284

£ ÓÂÃÑÕÇ 285 ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ×ÓÂÅÏÇÐÕ S7S ÆÎâ ÒÓÇÓÞÄÂÐËâ
ÙÇÒË ÔÑÒÓâÉÇÐËâ. ¥Îâ ÏÑÎÇÍÖÎ 153 ÄÇÎËÚËÐÞ b ÒÑÎÖÚÂÎË
ÒÖÕÇÏ ËÊÏÇÓÇÐËâ HRS ÒÓË l=1064 ÐÏ Ä CHCl3 , ËÔÒÑÎßÊÖâ
Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÔÕÂÐÆÂÓÕÂ ÊÐÂÚÇÐËÇ 17 . 10730 ÇÆ. ³¤³¿ ÆÎâ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËâ 1.

®ÑÎÇÍÖÎÂ 153a 153b 153c 153d
b . 1030, ÇÆ. ³¤³¿ 36 102 98 44
lmax , ÐÏ 304 319 321 317

ªÊ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÄÄÇÆÇÐËÇ ÃÑÎÇÇ
ÔËÎßÐÞØ D/A-ÅÓÖÒÒ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕ ÃÑÎßÛÇÇ ÄÎËâÐËÇ ÐÂ b, ÚÇÏ ÐÂ
lmax . ©ÐÂÚÇÐËâ lmax ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÐËÊÍË, Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÒÕËÚÇÔÍË
ÒÓÑÊÓÂÚÐÞ ÄÑ ÄÔÇÏ ÄËÆËÏÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÔÒÇÍÕÓÂ. ±ÓË ÔÓÂÄÐÇ-
ÐËË ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ ÂÄÕÑÓÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÊÐÂÚÇÐËÇ

55.4 . 10730 ÇÆ. ³¤³¿ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 2, ÑÆÐÂÍÑ ÑÐÑ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐÑ Ä ÆÓÖÅËØ ÖÔÎÑÄËâØ Ë ÔËÎßÐÑ ÊÂÐËÉÇÐÑ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ËÊ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Ä ÑÆËÐÂÍÑÄÞØ ÖÔÎÑ-
ÄËâØ,286 ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 2 ÒÑÚÕË Ä 9 ÓÂÊ
ÃÑÎßÛÇ b ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 1, Õ.Ç. ÆÎâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÐÂÆÑ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÕß ÊÐÂÚÇÐËÇ *150 . 10730 ÇÆ. ³¤³¿, ÍÑÕÑÓÑÇ Ä *1.5 ÓÂÊÂ
ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÆËÔÖÎß×ËÆÐÑÅÑ ÂÐÂÎÑÅÂ, ÑÆÐÂÍÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ 2
ÏÇÐÇÇ ÑÒÕËÚÇÔÍË ÒÓÑÊÓÂÚÐÑ (lmax=427 ÐÏ Ä CHCl3).

¥Îâ ÒÑÄÞÛÇÐËâ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË Dë p ëA-
ÔËÔÕÇÏ Ô ÒÑÎËÇÐÑÄÞÏ p-ÏÑÔÕËÍÑÏ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÕß 287 ë 289 ÔÕÇÓËÚÇÔÍË ÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÒÑÎËÇÐÞ
154 ë 156.

³ÒÇÍÕÓ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ËÊÏÇÓâÎË Ä 1,4-ÆËÑÍÔÂÐÇ, Â b ÒÑÎÖÚÂÎË ËÊ
ËÊÏÇÓÇÐËÌ £¤ª¿± Ä ØÎÑÓÑ×ÑÓÏÇ (l=1907 ÐÏ); ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÞ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ (TÓ), ÑÙÇÐÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎß-
ÐÑÌ ÔÍÂÐËÓÖáÜÇÌ ÍÂÎÑÓËÏÇÕÓËË (¥³¬), ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
154 ë 156 ÔÑÔÕÂÄËÎË 170, 317, 3438C ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

°ÒÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÕÇÓÏËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÔÕÇÓËÚÇÔÍË
ÔÕÂÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÔÎÇÆÖáÜËÇ:

®ÑÎÇÍÖÎÂ 154 155 156
b . 1030, ÇÆ. ³¤³¿ 453 378 7
lmax , ÐÏ 563 538 518

±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÙËÍÎÑ-
ÅÇÍÔÇÐÑÄÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ ÒÓËÄÑÆËÕ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ Í ÐÇÍÑÕÑ-
ÓÑÏÖ ÖÄÇÎËÚÇÐËá ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË Ë ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÏÖ
ÒÑÄÞÛÇÐËá ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË. ¬ÂÍ Ë ÔÎÇÆÑÄÂÎÑ
ÑÉËÆÂÕß, ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËâ lmax ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÕÂÍÉÇ
ÒÑÐËÉÂÇÕÔâ.

£ ÓÂÃÑÕÂØ 290, 291 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ÔÕÇÓËÚÇÔÍË ÔÕÂÃËÎËÊË-
ÓÑÄÂÐÐÞÇ p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 157 ë 160. ³ÒÇÍÕÓ ÒÑÅÎÑ-
ÜÇÐËâ ËÊÏÇÓâÎË Ä ØÎÑÓÑ×ÑÓÏÇ, Â b ÒÑÎÖÚÂÎË ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ
ËÊÏÇÓÇÐËÌ HRS Ä ÏÇÕÂÐÑÎÇ (l=1064 ÐÏ).
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O NMe

149

150

O

NMe

O NMe

151

X= CMe2 (a), SiMe2 (b), (SiMe2)2 (c), S (d), CH=CH (e).

S
X

H2N

S

NO2

152a ± e

X=Me2N: Y = CHO (a),
NO2 (b); Y = NO2:

X = H2N (c), Cl (d).

X S

S Y

153a ± d

Et2N

NC

CN

Me

Me
155

Et2N

CN

NC

154

Et2N

NC

CN

156

Me

Me

EtN

CN

CN

158
HO

EtN

CN

NC157

HO
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®ÑÎÇÍÖÎÂ 157 158 159 160
b . 1030, ÇÆ. ³¤³¿ 1393 1564 1086 2890
lmax , ÐÏ 493 474 508 490

¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÕÑ ÚÕÑ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÙËÍÎÑÅÇÍ-
ÔÇÐÑÄÞÌ ×ÓÂÅÏÇÐÕ, p-ÙÇÒÑÚÍÂ ÃÑÎÇÇ ÒÓÑÕâÉÇÐÐÂâ, ÆÎËÐÂ
ÄÑÎÐÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ Ö ÐËØ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÏÇÐßÛÇ, Â b ÄÞÛÇ.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÃÑÕ 292, 293 ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËË
ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÕËÑ×ÇÐÔÑÆÇÓÉÂ-
ÜËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Í ËØ ÂÐÂÎÑÅÂÏ, ÄÍÎáÚÂáÜËÏ ÕËÑ×ÇÐ-
1,1-ÆËÑÍÔËÆ (ÏÑÎÇÍÖÎÞ 161, ËÊÏÇÓÇÐËâ lmax Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ
CHCl3).293

®ÑÎÇÍÖÎÂ 161a 161b 161c
lmax , ÐÏ 326 390 406
TÒÎ , 8C 118 137 226

®ÑÎÇÍÖÎÂ 162a 162b 162c 162d
b . 1030, ÇÆ. ³¤³¿ 61.4 116.1 84.7 175.7

¤ËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÒÓË àÕÑÏ ÕÂÍÉÇ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ (ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ 162, (ÓÂÔÚÇÕ FF/¡®1 Ä ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ)292 ÄÔÎÇÆ-
ÔÕÄËÇ ÒÑÕÇÓË ÂÓÑÏÂÕËÚÐÑÔÕË Ä ÒâÕËÚÎÇÐÐÞØ ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÂØ.
±ÑÔÎÇÆÐÇÇ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ, ÑÆÐÂÍÑ, ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÖÉÇÐËá
ÆËÂÒÂÊÑÐÂ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË. £ÑÊÓÂÔÕÂÐËÇ b, ÒÑ-ÄË-
ÆËÏÑÏÖ, ÔÄâÊÂÐÑ Ë Ô ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÅÓÖÒÒÞ SO2 ,
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÞÏË Ä ÓÂÃÑÕÇ 294, Ñ ÚÇÏ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ
163 (ËÊÏÇÓÇÐËâ Ä CH2Cl2 ÒÓË l=1907 ÐÏ, àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËâ Í
ÐÖÎÇÄÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ).

®ÑÎÇÍÖÎÂ 163a 163b 163c
b . 1030, ÇÆ. ³¤³¿ 3070 2320 4880
lmax , ÐÏ 704 660 738

ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÂÏËÐÑ- ËÎË ÂÎÍËÎÂÏËÐÑÅÓÖÒÒ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÆÑÐÑÓÑÄ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÑ ÆÎâ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÄÞÔÑÍËØ
ÊÐÂÚÇÐËÌ b, ÑÆÐÂÍÑ ÕÂÍËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÏÇÐÇÇ ÕÇÓÏËÚÇÔÍË ÔÕÂ-
ÃËÎßÐÞ, ÚÇÏ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ËØ ÂÎÍÑÍÔËÂÐÂÎÑÅË.295, 296 £ ÔÄâÊË Ô

àÕËÏ ®ÖÎÇÐ Ô ÔÑÂÄÕ.297 ë 299 Ë ÆÓÖÅËÇ ÂÄÕÑÓÞ (ÔÏ.300 ë 302) ÒÓÇÆ-
ÎÑÉËÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÆËÂÓËÎÂÏËÐÑÅÓÖÒÒÖ, ÒÑÍÂÊÂÄ, ÚÕÑ àÕÑ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÏÖ ÒÑÄÞÛÇÐËá ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂ-
ÃËÎßÐÑÔÕË ÃÇÊ ÔÖÉÇÐËâ ÆËÂÒÂÊÑÐÂ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË
(ÕÂÃÎ. 24, ÏÑÎÇÍÖÎÞ 2, 165a ë 168a Ë 164, 165b ë 168b, 168c).

N

HO
N

N

HO

CN

NC159

N

HO
N

N

HO

CN

NC160

X=Y= S (a);
X = SO2, Y = S (b);
X = Y= SO2 (c).

Y
Me2ButSi X

SiMe2But

161a ± c

X

Me2N

Y
162a ± d

Y=NO2: X = S (a), SO2 (b);
Y = HC=C(CN)2:

X = S (c) , SO2 (d).

SX

S

O

O

CN
NC163a ± c

X= (a),

(b),

(c).

Me2N

Ph2N

S
Ph2N

´ÂÃÎËÙÂ 24. °ÒÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÕÇÓÏËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË D/A-ÔÕËÎß-
ÃÇÐÂ Ë ÇÅÑ ÂÐÂÎÑÅÑÄ.

®ÑÎÇ- b0 . 1030, lmax , TÓ , ±ÓËÏÇÚÂÐËÇ ³ÔÞÎÍË
ÍÖÎÂ ÇÆ. ³¤³¿ ÐÏ 8C

2 42.1 438 290 ªÊÏÇÓÇÐËâ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ 297 ë 299
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ Ä CHCl3 ,
b ÒÑÎÖÚÇÐÂ ËÊ ËÊÏÇÓÇÐËÌ
£¤ª¿± (l=1907 ÐÏ),
àÍÔÕÓÂÒÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ Í
ÐÖÎÇÄÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ, ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÎË ÆÄÖØÖÓÑÄÐÇÄÖá
ÏÑÆÇÎß; TÓ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ
ÏÇÕÑÆÑÏ ¥³¬

164 37.3 436 358 ´Ñ ÉÇ 297 ë 299
165a 52.2 582 213 ã 297 ë 299
165b 68.2 582 295 ã 297 ë 299
166a 60.1 548 259 ã 297 ë 299
166b 71.8 550 356 ã 297 ë 299
167a 17.7 417 288 ªÊÏÇÓÇÐËâ lmax Ä ÅÇÍÔÂÐÇ; 300

b ÓÂÔÔÚËÕÂÐÂ ÏÇÕÑÆÑÏ
FF/AM1 Ä ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ
ÒÓÇÆÇÎÇ; TÓ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ
ÏÇÕÑÆÑÏ ÕÇÓÏÑÅÓÂÄËÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ (´¤¡)

167b 20.0 411 313 ´Ñ ÉÇ 300
168a 6700 a 640 240 ªÊÏÇÓÇÐËâ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ 301

ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ Ä ÆËÑÍÔÂÐÇ;
mb (10748 ÇÆ. ³¤³¿)
ÒÑÎÖÚÇÐÂ ËÊ ËÊÏÇÓÇÐËÌ
£¤ª¿± (l=1907 ÐÏ);
TÓ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ ÏÇÕÑÆÑÏ
´¤¡

168b 3510 a 601 315 ´Ñ ÉÇ 301
168c 7 683 295 lmax ËÊÏÇÓÇÐÂ Ä CHCl3 302

TÓ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ ÏÇÕÑÆÑÏ
´¤¡

a ±ÓËÄÇÆÇÐÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ mb.

N

NO2

Ph

Ph
164

N

S

N

R1

R2
N

N

NO2

165a,b

R1 = Et,

R2 = (CH2)6OH (a);
R1 = R2 = Ph (b).

R1 = Et,

R2 = (CH2)6OH (a);
R1 = R2 = Ph (b).

166a,b S

NN

NR2

R1

N

NO2

R1 = H, R2 = Ph (a);
R1 = R2 = Ph (b).

R = Et (a), Ph (b),
p-MeOC6H4 (c).

N

R1

R2

167a,b

168a ± c S

N

NC

CN

CN

R

R
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ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÕÇÕÓÂ- Ë ÒÇÐÕÂ×ÕÑÓ×ÇÐËÎßÐÑÌ ÅÓÖÒÒ
(ÏÑÎÇÍÖÎÞ 169 ë 171) ÍÂÍ ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÄ ÄÏÇÔÕÑ p-ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞØ
ÅÓÖÒÒ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÓÂÔÛËÓÇÐËá ÆËÂÒÂÊÑÐÂ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑ-
ÊÓÂÚÐÑÔÕË Ë ÖÄÇÎËÚÇÐËá ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË 303 ë 305

(ÕÂÃÎ. 25, ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 169a,c,e, 170a Ë 169b,d,f, 170b). ¥ÂÐÐÞÇ,
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÇ Ä ÕÂÃÎ. 25, ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ ÕÂÍÉÇ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ
ÐÇÎßÊâ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕß ËÊÏÇÐÇÐËÇ b ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ
ÐËÕÓÑ×ÇÐËÎ- Í ÒÇÐÕÂ×ÕÑÓ×ÇÐËÎßÐÑÏÖ ÂÍÙÇÒÕÑÓÖ (ÏÑÎÇÍÖÎÞ
169e,f Ë 170a,b). ¿ÕÑ ÊÂÄËÔËÕ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÔËÎÞ ÊÂÏÇÐâÇÏÑÌ
ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ, ÐÑ Ë ÑÕ ÔÕÓÑÇÐËâ p-ÔËÔÕÇÏÞ Ë ÆÑÐÑÓÂ.
£ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÅÓÖÒÒÞ NAlk2 Í NPh2 ÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÑ ÒÑÄÞÛÂÇÕÔâ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÂâ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
(ÏÑÎÇÍÖÎÞ 169a ë d, 171a,b).

£ ÓÂÃÑÕÂØ 306, 307 ÆÎâ ÒÑÄÞÛÇÐËâ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎß-
ÐÑÔÕË ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß Dë p ëAì D0-ÏÑÎÇÍÖÎÞ; Ä
ÍÂÚÇÔÕÄÇ D0 ÃÞÎÂ ÄÊâÕÂ ÂÏËÐÑÅÓÖÒÒÂ, âÄÎâáÜÂâÔâ ÂÍÕËÄÐÞÏ
ÙÇÐÕÓÑÏ ÆÎâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ H-ÔÄâÊÇÌ. ©ÐÂÚÇÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ
ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÐÇ ÔÄâÊÂÐÑ ÐË Ô àÐÇÓÅËÇÌ ÍÓËÔÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍË, ÐË Ô ÐÂÎËÚËÇÏ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ H-ÔÄâÊÞÄÂÐËâ,
ÑÆÐÂÍÑ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,308 ë 311) ÒÑÍÂÊÞ-
ÄÂáÕ, ÚÕÑ ÆÎâ ÃÎËÊÍËØ ÒÑ ÔÕÓÑÇÐËá ÏÑÎÇÍÖÎ, ÑÕÎËÚÂáÜËØÔâ

ÐÂÎËÚËÇÏ/ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇÏ ÙÇÐÕÓÑÄ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ H-ÔÄâÊÇÌ, ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÄÞÛÇ, ÇÔÎË Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÕ
H-ÔÄâÊË. £ ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 172a ë 174a ÇÔÕß H-ÔÄâÊË, Ë
ËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÒÎÂÄÎÇÐËâ ÊÂÏÇÕÐÑ ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ
172b ë 174b, Ä ÍÑÕÑÓÞØ H-ÔÄâÊË ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÕ.

®ÑÎÇÍÖÎÂ 172a 172b 173a 173b 174a 174b
TÒÎ, 8C 188 114 216 157 275 145

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ 306, 307 ËÏËÐÑÄ 175 Ë ËØ
Dëp ëAëH-ÂÐÂÎÑÅÑÄ (ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ Ë ÅËÒÇÓÒÑÎâÓË-
ÊÖÇÏÑÔÕË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÏÇÕÑÆÑÏ FF/AM1 Ä ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇ-
ÆÇÎÇ; ËÊÏÇÓÇÐËâ lmax Ä ´¤¶) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 26.

169a ± fR1

R1

N CN

NC

R2

S

R1 = Bu: R2 = CN (a), CF3C6F4 (b);
R1 = Ph: R2 = CN (c), CF3C6F4 (d).

R1 =Me2N : R2 = p-NO2C6H4 (e), C6F5 (f).

R1 CH N NH R2

170a,b

R1 = :

R2 = p-NO2C6H4 (a), C6F5 (b).

N

C6H13-n

R =Me (a), Ph (b).

171a,b

N

F F

F

FFR

R

X=HO (a), MeO (b).

X = H (a), CH27CH=CH2 (b).

X

CN

NC

172a,b

X
N

CN

CN

CN

174a,b

X= (a), (b).

H2N
S

CN
HC CN

HC
CN

N

X

Et 173a,b

R1 = , R2 =NH2 (a); R1 = :HO MeO

R2 = NH2 (b), H (c); R1 = : R2 =NH2 (d), H (e);

R1 = , R2 =NH2 (f); R1 = :Et2N

R2 = NH2 (g), H (h); R1 = : R2 =NH2 (i), H (j);

S

Me

R1 = : R2 =NH2 (k), H (l); R1 = :

N
H

R2 = NH2 (m), H (n); R1 = : R2 =NH2 (o), H (p).

S
Me

N
Et

Me2N

Me2N

R1 CH

175a ± p

N C(CN) C(CN) R2

´ÂÃÎËÙÂ 25. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ (ÏÇÕÑÆ ¥³¬), ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÏÂÍ-
ÔËÏÖÏÂ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ Ë ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 169 ë 171.

®ÑÎÇ- b0 . 1030 lmax , TÓ , ±ÓËÏÇÚÂÐËÇ
ÍÖÎÂ ÇÆ ³¤³¿ ÐÏ 8C

169a 7 640 240 ªÊÏÇÓÇÐËâ lmax Ä ÆËÑÍÔÂÐÇ
169b 7 591 310 ´Ñ ÉÇ
169c 7 601 315 ã
169d 7 553 340 ã
169e 95 431 7 b0: ËÊÏÇÓÇÐËâ HRS Ä ÏÇÕÂ-

ÐÑÎÇ ÒÓË l=1064 ÐÏ;
lmax: ËÊÏÇÓÇÐËâ Ä ÏÇÕÂÐÑÎÇ

169f 84 344 7 ´Ñ ÉÇ
170a 46 423 7 ã
170b 62 331 7 ã
171a 100 a 341 177 mb . 1048: ËÊÏÇÓÇÐËâ

£¤ª¿± Ä CHCl3
ÒÓË l=1907 ÐÏ;
lmax: ËÊÏÇÓÇÐËâ Ä CH2Cl2

171b 110 a 379 >300 ´Ñ ÉÇ

a ±ÓËÄÇÆÇÐÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ mb.

´ÂÃÎËÙÂ 26. ´ÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÎÂÄÎÇÐËâ, ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×Ë-
ÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ËÏËÐÑÄ Ë ËØ Dëp ëA ëH-ÂÐÂÎÑÅÑÄ.

®ÑÎÇ- m, ¥ b0 . 1051, lmax , ÐÏ TÒÎ ,8C ±Ó. ÅÓ.
ÍÖÎÂ 175 ¬Î .Ï3 .£72

a 4.5 54 375 209 ë 210 Pca21
b 5.1 64 374 220 ë 221 Pna21
c 6.0 81 7 7
d 6.2 87 414 222 ë 223 P21/c
e 6.5 109 7 7
f 7.4 140 430 211 ë 212 C2/c
g 6.8 189 442 210 ë 211 Pca21
h 8.1 242 7 7
i 5.3 34 384 207 ë 208 P21/c
j 5.7 46 7 7
k 5.8 41 387 219 ë 220 P21
l 6.0 55 7 7
m 6.8 71 379 217 ë 218 Pna21
n 8.0 83 7 7
o 7.3 99 395 213 ë 214 P21/c
p 8.2 128 7 7
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£ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÊÂÏÇÜÇÐËË ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÂÏËÐÑÅÓÖÒÒÑÌ
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ, ÐÑ ÒÓË àÕÑÏ
ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ë ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ. ±ÑÔÎÇÆÐÇÇ ÑÃÔÕÑâÕÇÎß-
ÔÕÄÑ, Â ÕÂÍÉÇ ÐÂÎËÚËÇ ÂÍÕËÄÐÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ H-ÔÄâ-
ÊÇÌ ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖáÕ ÒÑÄÞÛÇÐËá ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË
Ä ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒÂØ. ±âÕß
ËÊ ÆÇÄâÕË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÖáÕÔâ Ä
ÕÂÍËØ ÅÓÖÒÒÂØ.

2. ®ÑÎÇÍÖÎÞ Ô ÆÄÖØ- Ë ÕÓÇØÏÇÓÐÑÌ
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕßá

¥Îâ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô ÆÄÖØ- Ë ÕÓÇØÏÇÓÐÑÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕßá Ä
ÕÇÐÊÑÓÇ b ÔÕÂÐÑÄâÕÔâ ÊÐÂÚËÏÞÏË ÐÇÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞÇ ÍÑÏÒÑ-
ÐÇÐÕÞ, ÄÐÑÔâÜËÇ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÄÇÎËÚËÐÖ b.312, 313

¯Â ÒÓËÏÇÓÇ 1,3-ÆËÐËÕÓÑ-4,6-ÆËÂÏËÐÑÃÇÐÊÑÎÂ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ
ÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ bzzz ÐÂ ÒÑÓâÆÑÍ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ
bzxx .314 £ ÔÇÓËË ÓÂÃÑÕ 315 ë 319 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÇ
V- ËÎË X-ÑÃÓÂÊÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 176 ë 182. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
176 Ô 177, 178 Ë 179 Ô 180 ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ Ô ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËÇÏ
ÄÕÑÓÑÌ ÆÑÐÑÓÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÊÐÂÚÇÐËÇ b, ÍÂÍ ÏËÐËÏÖÏ, ÖÆÄÂË-
ÄÂÇÕÔâ, ÒÑÄÞÛÂÇÕÔâ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÂâ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß, ÐÑ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÔÖÉÂÇÕÔâ ÆËÂÒÂÊÑÐ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË (ÕÂÃÎ. 27). ±ÓË
ÔÓÂÄÐÇÐËË ÏÑÎÇÍÖÎ 181 Ë 182 ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÆÑÃÂÄÎÇÐËÇ ÄÕÑÓÑÌ
ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ ÅÓÖÒÒÞ ÒÑÏËÏÑ ÖÄÇÎËÚÇÐËâ b Ë Tp ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÓÂÔÛËÓÇÐËá ÆËÂÒÂÊÑÐÂ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË.

±ÑÆÓÑÃÐÑÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ËÊÏÇÐÇÐËÌ
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ·-ÑÃÓÂÊÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ 183 ë 191 ÒÓÑÄÑ-
ÆËÎË ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÓâÆÂ ÐÇÃÑÎßÛËØ p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ ÔËÔÕÇÏ.320

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ àÕÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 28.
¦ÔÎË ÔËÔÕÇÏÂ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ ÄÞÃÓÂÐÂ ÕÂÍ, ÚÕÑ ÑÔß Y ÒÇÓÒÇÐÆËÍÖ-
ÎâÓÐÂ ÒÎÑÔÍÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÕÑ ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÑÃÜÖá
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß btot ÄÐÑÔâÕ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ bxxz , byyz Ë
bzzz . ¥Îâ ÕÂÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÒÕËÏËÊÂÙËâ ÄÇÎËÚËÐÞ

btot= bxxz+ byyz+ bzzz
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´ÂÃÎËÙÂ 27. °ÒÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓÔÕËÍË Ë ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 176 ë 182.

®ÑÎÇÍÖÎÂ b . 1030, ÇÆ. ³¤³¿ lmax , ÐÏ TÓ , 8C

176 88.8� 6.6 468 332
177 175� 3 486 404
178 197� 2 496 348
179 1043 a 541 301
180 5920 a 564 315
181 34.8 401 335
182 50.9 384 377

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ¥Îâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 176 ë 180 ÄÇÎËÚËÐÞ b Ë mb ÒÑÎÖÚÇÐÞ ËÊ
ËÊÏÇÓÇÐËÌ £¤ª¿± ÒÓË l=1907 ÐÏ Ä ØÎÑÓÑ×ÑÓÏÇ, ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
181, 182ì ËÊ ÓÂÔÚÇÕÂ (FF/AM1 Ä ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ), TÓ ÒÑÎÖÚÇÐÂ
ÏÇÕÑÆÂÏË ¥³¬ ÆÎâ 176 ë 178 Ë ´¤¡ ÆÎâ 179 ë 182).
a ±ÓËÄÇÆÇÐÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ mb . 1048, ÇÆ. ³¤³¿.

µÔÒÇØË ØËÏËË 75 (6) 2006 539



ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑÅÑ ÄÞÃÑÓÂ D/A-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ Ë ÖÅÎÂ
ÏÇÉÆÖ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏË ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÊÂÓâÆÂ j. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË
ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÏÑÎÇÍÖÎ 183 Í 184 ÂÃÔÑÎáÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ b
ÖÄÇÎËÚËÄÂáÕÔâ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÖÅÎÂ j. ±ÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 185b Ô 185a Ë 187b Ô 187a ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ, ÚÕÑ
ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÔËÎÞ D-ÅÓÖÒÒÞ (ÒÇÓÇØÑÆ ÑÕ ÅËÆÓÑÍÔË- Í ÂÏËÐÑ-
ÅÓÖÒÒÇ) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá b, Â ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 186a Ë
186b ËÏÇÇÕ ÏÇÔÕÑ ÑÃÓÂÕÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß. ´ÂÍÉÇ ËÐÕÇÓÇÔÐÑ
ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓ 186 Í 187 ËÊÏÇÐâÇÕÔâ
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÂâ ÊÐÂÚËÏÑÔÕß ÄÍÎÂÆÑÄ bxxz Ë bzzz . ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ
ÆËÆÑÐÑÓ/ÆËÂÍÙÇÒÕÑÓ-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÛÇÔÕËÚÎÇÐÐÞØ ÙËÍÎÑÄ 321

(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 28) ÆÂáÕ ÔØÑÆÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ. £ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ, ÅÆÇ
ÆÑÐÑÓÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ ÊÂÐËÏÂáÕ ÔÑÔÇÆÐËÇ ÒÑÎÑÉÇÐËâ, ÊÐÂÚÇÐËâ b
ÄÞÛÇ.

£ ÓÂÃÑÕÇ 322 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÏÑÎÇÍÖÎÞ 192 Ë 193 (FF/AM1,
ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÒÓÇÆÇÎ). ®ÑÎÇÍÖÎÂ 192 ÒÓÑâÄÎâÇÕ Ä ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÓÂÊ ÃÑ'ÎßÛÖá ¯­°-ÂÍÕËÄÐÑÔÕß Ë ÑÐÂ ÃÑÎÇÇ ÑÒÕËÚÇÔÍË ÒÓÑ-
ÊÓÂÚÐÂ. °ÆÐÂÍÑ ÇÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ ÐÇ ÒÎÑÔÍÑÇ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÆÂÐÐÞÇ
ÓÂÃÑÕÞ 323 ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÏ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËË b
ÒÓË y? 0. ¥Îâ ×ËÍÔÂÙËË ÒÎÑÔÍÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÂÄÕÑÓÞ ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÎË ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ 194 Ë ÒÑÎÖÚËÎË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍÑÇ
ÊÐÂÚÇÐËÇ b (SOS/INDO/CIS, l=1064 ÐÏ).

®ÑÎÇÍÖÎÂ 192 193 194
b . 1030, ÇÆ. ³¤³¿ 8.9 2.9 472
lmax , ÐÏ 377 393 7

£ ÑÆÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÍÂÎËÍÔ[4]ÂÓÇÐÑÄ, ÍÂÍ Ë Ä V-ÑÃÓÂÊÐÞØ
ÔËÔÕÇÏÂØ, ÐÇÔÍÑÎßÍÑ D/A-ÒÂÓ. ´ÂÍËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ËÊÖÚÂÎË Ä
ÔÇÓËË ÓÂÃÑÕ 324 ë 326. ªØ ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË ÔÎÇÆÖáÜËÇ:

ªÐÕÇÓÇÔÐÑ, ÚÕÑ ÑÃÎÂÔÕß ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ
ÒÑÔÕÑâÐÐÂ ÆÎâ ÄÔÇØ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ,324 ÚÕÑ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ ÑÃ
ÑÕÔÖÕÔÕÄËË ÄÎËâÐËâ ÑÓËÇÐÕÂÙËËD/A-×ÇÐËÎßÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ
ÐÂ àÕÑ ÔÄÑÌÔÕÄÑ. °ÆÐÂÍÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ËØ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËâ.
¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÆÂÐÐÞÇ, ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂá-
ÜËÇ àÕË ÊÂÍÎáÚÇÐËâ, ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 29.

¥Îâ 1,2- Ë 1,3-ÂÎßÕÇÓÐÂÕÑÄ ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂáÕ
ÊÐÂÚÇÐËÇ b, ÃÎËÊÍÑÇ Í ÐÖÎá, ÚÕÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑ ÐÂÌÆÇÐÐÑÌ ÐÖÎÇÄÑÌ ÄÇÎËÚËÐÑÌ ÆÎâ 1,3-ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂ.
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´ÂÃÎËÙÂ 28. ©ÐÂÚÇÐËâ ÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ
(10730 ÇÆ. ³¤³¿) X-ÑÃÓÂÊÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ 183 ë 191.

®ÑÎÇ- bxxz byyz bzzz btot j, ®ÑÎÇ- b
ÍÖÎÂ ÅÓÂÆ ÍÖÎÂ

183a 310 42 35 386 121 188a 6.8
183b 218 763 738 7320 116 188b 3.4
184a 110 56 362 528 56 188c 3.0
184b 799 797 7307 7503 60 189a 3.5
185a 374 719 754 301 60 189b 1.9
185b 282 10 107 399 61 189c 1.8
186a 696 7152 2302 2846 27 190a 5.2
186b 566 5 2181 2752 24 190b 3.2
187a 1277 776 7671 530 76 190c 1.9
187b 725 725 579 1279 77 191a 2.1

191b 1.2
191c 1.6

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ¥Îâ ÏÑÎÇÍÖÎ 183a ë 187b ÓÂÔÚÇÕ FF/MP2/6-31+G*;320

ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ 188a ë 191c ÓÂÔÚÇÕ FF/AM1.321

´ÂÃÎËÙÂ 29. ²ÂÔÚÇÕÐÞÇ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ b (10730 ÇÆ. ³¤³¿) Ë l (ÐÏ) ÆÎâ D/A-ÍÂÎËÍÔ[4]ÂÓÇÐÑÄ.

¬ÑÐ×ÑÓÏÂÙËâ ¥ÑÐÑÓ b£¤ª¿± bHRS b£¤ª¿± bHRS lmax lmax

(ÓÂÔÚÇÕ) (ÓÂÔÚÇÕ) (àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ) (àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ) (ÓÂÔÚÇÕ) (àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ)

¬ÑÐÖÔ OH 22.9 23.8 7 7 290 7
¹ÂÔÕËÚÐÞÌ ÍÑÐÖÔ OH 12.5 12.8 7 7 290 7
1,2-¡ÎßÕÇÓÐÂÕ OH 6.3 7.1 7 7 290 7
1,3-¡ÎßÕÇÓÐÂÕ OH 0.1 0.3 7 7 290 7
¬ÑÐÖÔ OMe 22.1 24.4 30.0 27.0 290 291
¹ÂÔÕËÚÐÞÌ ÍÑÐÖÔ OMe 11.8 13.8 27.0 7 290 291
1,2-¡ÎßÕÇÓÐÂÕ OMe 1.0 1.1 7 7 290 7
1,3-¡ÎßÕÇÓÐÂÕ OMe 0.8 0.8 0 0 290 291
®ÑÐÑÏÇÓ a OMe 12.5 13.1 12.0 7 301 302
¥ËÏÇÓ a OMe 18.3 18.3 7 7 284 7

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ²ÂÔÚÇÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ b ÒÑÎÖÚÇÐÞ 326 ÏÇÕÑÆÑÏ SOS Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË INDO/CIS;

b£¤ª¿± (ÓÂÔÚÇÕ)=bzzz �
1

3
�bzxx � bzyy � bxzx � byzy � bxxz � byyz�; bHRS (ÓÂÔÚÇÕ)=

�����
35

6

r
b2HRS


 �
, ÅÆÇ b2HRS


 � � b2ZZZ

 �� b2XZZ


 �
, ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (8),

(9); àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ËÊÏÇÓÇÐËâ ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ CHCl3 ÒÓË l=1064 ÐÏ.324, 325
a ¥ÂÐÐÞÇ ÆÎâ o,o0-ÆËÏÇÕËÎ-n-ÐËÕÓÑ×ÇÐÑÎÂ.

540 ¬.À.³ÖÒÑÐËÙÍËÌ, ´.£.´ËÏÑ×ÇÇÄÂ, ®.À.¡ÐÕËÒËÐ



¿ÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÒÑÎÐÑÌ ÍÑÏÒÇÐÔÂÙËÇÌ ¯­°-ÂÍÕËÄÐÑÔÕË D/A-
×ÇÐËÎßÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ. ³ÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË ÍÑÐÖÔ/ÚÂÔ-
ÕËÚÐÞÌ ÍÑÐÖÔ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÐÂÍÎÑÐÂ ×ÇÐËÎßÐÞØ ÍÑÎÇÙ.
£ ÓÂÃÑÕÇ 326 ÕÂÍÉÇ ÔÓÂÄÐËÄÂÎË ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË NH2/
OH-ÊÂÏÇÜÇÐÐÑÅÑ ÍÂÎËÍÔ[4]ÂÓÇÐÂ Ä ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË ÍÑÐÖÔ Ô
ÏÑÐÑÏÇÓÑÏ Ñ,Ñ0-ÆËÏÇÕËÎ-Ò-ÐËÕÓÑ×ÇÐÑÎÂ Ë ÇÅÑ ÆËÏÇÓÑÏ,
ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞÏ ËÊ ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ¬ÂÍ
ÄËÆÐÑ ËÊ ÕÂÃÎ. 29, ÂÆÆËÕËÄÐÂâ ÔØÇÏÂ ÐÇ ÒÓËÅÑÆÐÂ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË
b ÐË ÆËÏÇÓÂ, ÐË ÍÂÎËÍÔ[4]ÂÓÇÐÂ (Ô ÒÑÒÓÂÄÍÑÌ ÐÂ ÐÇÒÂÓÂÎÎÇÎß-
ÐÑÔÕß ÍÑÎÇÙ), ÚÕÑ ÅÑÄÑÓËÕ Ñ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË ÏÇÉÆÖ p-ÔËÔÕÇ-
ÏÂÏË. ° ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÏ ÄÎËâÐËË ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ p ëp-
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÐÂ ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ
ÕÂÍÉÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÃÑÕ 327 ë 329.

¬ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏ ÄÞÄÑÆÂÏ ÒÓËÄÑÆâÕ Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËâNO2/OH-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÍÂÎËÍÔ[4]ÂÓÇÐÑÄ 195a ë d Ä ÍÑÐ-
×ÑÓÏÂÙËË ÍÑÐÖÔ.330, 331

®ÑÎÇÍÖÎÂ 195a 195b 195c 195d 196
b . 1030, ÇÆ. ³¤³¿ 296.6 275.2 302.6 233.1 186.7
lmax , ÐÏ 374 378 382 378 387

ªÊÏÇÓÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ HRS (´¤¶, l=1064 ÐÏ) ÆÎâ ÕÇÕÓÂ-
ÅËÆÓÑÍÔËÍÂÎËÍÔ[4]ÂÓÇÐÂ, ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ ÊÂÏÇÜÇÐÐÑÅÑ
Ò-ÐËÕÓÑ×ÇÐËÎÂÊÑÅÓÖÒÒÂÏË (ÏÑÎÇÍÖÎÞ 195), ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä
ÔÓÂÄÐÇÐËË Ô ÏÑÐÑÏÇÓÐÞÏ ÂÐÂÎÑÅÑÏ 196. £ÇÎËÚËÐÂ lmax

ÍÂÎËÍÔ[4]ÂÓÇÐÑÄ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÚËÔÎÂ ÂÍÙÇÒÕÑÓ-
ÐÞØ ÅÓÖÒÒ Ë ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÐËÉÇ, ÚÇÏ Ö ÏÑÐÑÏÇÓÂ, Â ÊÐÂÚÇÐËÇ b
ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÄÞÛÇ. £ÂÓËÂÙËË b, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÑÃÝâÔÐâáÕÔâ
ÓÂÊÐÑÌ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ ÑÓËÇÐÕÂÙËÇÌ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ ÍÂÎËÍÔ[4]-
ÂÓÇÐÂ, ÍÑÕÑÓÂâ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÕÇÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ.

£ÂÉÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÏÑÐÑÏÇÓÂ Í ÏÑÎÇÍÖÎÂÏ
ÍÂÎËÍÔ[4]ÂÓÇÐÑÄ (Õ.Ç. ÕÇÕÓÂÏÇÓÂÏ) ÒÑÎÑÔÂ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÐÇ-
ÔÍÑÎßÍÑ ÔÏÇÜÂÇÕÔâ Ä ÍÑÓÑÕÍÑÄÑÎÐÑÄÖá ÑÃÎÂÔÕß, Â b ÄÑÊÓÂÔ-
ÕÂÇÕ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÏÑÐÑÏÇÓÑÄ,
ÃÇÊÖÔÎÑÄÐÑ, ÏÑÉÐÑ ÆÑÃËÕßÔâ ÅÑÓÂÊÆÑ ÃÑÎßÛÇÌ ¯­°-à××ÇÍ-
ÕËÄÐÑÔÕË, ÐÑ ÊÂ ÔÚÇÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÖÉÇÐËâ ÆËÂÒÂÊÑÐÂ ÑÒÕË-
ÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË.

¦ÜÇ ÑÆÐËÏ ÒÓËÏÇÓÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô äÐÇÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÌã ÔÑÒÓâ-
ÉÇÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÑÌ (ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ 197, 198) âÄÎâáÕÔâ
ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ ÒÂÓÂÙËÍÎÑ×ÂÐÂ 199 ë 201.332 ë 334

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÇ Ä ÕÂÃÎ. 30,
ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÐÂÎËÚËË ÒÇÓÇÐÑÔÂ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÚÇÓÇÊ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ×ÇÐËÎßÐÞÏË
ÙËÍÎÂÏË. ¡ÆÆËÕËÄÐÂâ ÑÙÇÐÍÂ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ 199, ÍÂÍ ÔÖÏÏÞ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎ 197 Ë
198 ÆÂÇÕ ÊÐÂÚÇÐËÇ, ÏÇÐßÛÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ Ä 3
ÓÂÊÂ. ±ÓË ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÄÞÔÑÍÑÏ ÊÐÂÚÇÐËË b ÏÑÎÇÍÖÎÞ 199
ÑÐÂ ÑÔÕÂÇÕÔâ ÑÒÕËÚÇÔÍË ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÌ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÑ ÄÔÇÏ
ÄËÆËÏÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ. ¥Îâ ÏÑÎÇÍÖÎ 200 Ë 201 ÂÆÆËÕËÄÐÂâ
ÏÑÆÇÎß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÄÇÍÕÑÓÐÖá ÚÂÔÕß
(bj=1) ÕÇÐÊÑÓÂ, ÑÆÐÂÍÑ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÐÇÒÓËÅÑÆÐÑÌ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË
ÔÇÒÕÑÓÐÑÌ ÚÂÔÕË (bj=3), ÄÐÑÔâÜÇÌ ÆÑÏËÐËÓÖáÜËÌ ÄÍÎÂÆ.
³ÎÇÆÖÇÕ ÕÂÍÉÇ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ Ñ ÐÂÎËÚËË ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÊÂÓâÆÂ Ä
ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒÂÓÂÙËÍÎÑ×ÂÐÂØ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ë ÆÂÐÐÞÇ
ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ×ÖÐÍÙËË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÒÓÇÙËÊËÑÐÐÑÅÑ ²³¡. £ÄÇÆÇÐËÇ Ä
ÑÆÐÑ ËÊ ÃÇÐÊÑÎßÐÞØ ÍÑÎÇÙ OH-ÅÓÖÒÒÞ (ÔËÎßÐÑÅÑ ÆÑÐÑÓÂ)
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑâÄÎÇÐËá ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË ÖÅÎÇÓÑÆÂ, ÒÓËÐÂÆÎÇ-
ÉÂÜËÏË Í ÓÂÊÐÞÏ ÍÑÎßÙÂÏ, ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË (3, 71),
ÑÕÄÇÚÂáÜÇÌ Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË ¢ÇÌÆÇÓÂ è ØËÏËÚÇÔÍÑÏÖ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËá,335 ÑÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÐÇÊÂÏÇÜÇÐÐÑÅÑ ÒÂÓÂÙËÍÎÑ×ÂÐÂ Ë
ÆÎâ ÇÅÑ ØËÐÑËÆÐÑÅÑ ÂÐÂÎÑÅÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÌ

R1 = R2 = R3 = R4 = p-NO2C6H47N=N (a); R1 = H,

R2 = R3 = R4 = p-NO2C6H47N=N (b); R1 = R2 =H,

R3 = R4 = p-NO2C6H47N=N (c); R1 = R2 = R3 = H,

R4 = p-NO2C6H47N=N (d).

Me

HO

Me

N

N NO2

196

R1

HO OH

R2

R3

OHOH

R4

195a ± d

NO2

198
NMe2

197

X=NHex2 , Y = NO2 (200); X = NO2 , Y =NHex2 (201);
Hex = n-C6H13 .

O2N

NMe2

199

X

NHex2

Y

O2N

200, 201

´ÂÃÎËÙÂ 30. °ÒÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË (b . 1030, ÇÆ. ³¤³¿) ÏÑÐÑ-
ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÔÕËÎßÃÇÐÑÄ Ë D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒÂÓÂÙËÍÎÑ×ÂÐÑÄ.

®ÑÎÇ- b lmax , ÐÏ ®ÑÎÇ- jbj=1j jbj=3j badj�1
�� �� badj�3

�� ��
ÍÖÎÂ ÍÖÎÂ

197 9 320 200 190 430 170 620
198 9 345 201 260 580 290 0
199 60 378

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. £ÔÇ ËÊÏÇÓÇÐËâ ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ Ä ØÎÑÓÑ×ÑÓÏÇ; ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ
197ë 199 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÆÂÐÐÞÇ ËÊÏÇÓÇÐËÌ£¤ª¿±, àÍÔÕÓÂÒÑÎËÓÑÄÂÐÐÞÇ
Í ÐÖÎÇÄÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÒÓË l=1907 ÐÏ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 197 Ë
198, Â ÕÂÍÉÇ Ë ÒÓË l=1064 ÐÏÆÎâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ 199;332 ÆÎâÏÑÎÇÍÖÎ 200,
201 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÆÂÐÐÞÇ ËÊÏÇÓÇÐËÌ HRS ÒÓË l=1320 ÐÏ.333, 334

è ².¢ÇÌÆÇÓ. ¡ÕÑÏÞ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ. ®ËÓ, ®ÑÔÍÄÂ, 2001.
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ÕÑÚÍË ÐÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ, Õ.Ç. ÒÇÓÇÐÑÔ ÊÂÓâÆÂ ÚÇÓÇÊ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕ-
ÄÑ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ.336, 337

£ ÓÂÃÑÕÇ 338 àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË (ËÊÏÇÓÇÐËâ HRS Ä CHCl3 , l=1064 ÐÏ) ÒÓÑ-
ËÊÄÑÆÐÞØ ÐÂ×ÕÂÎËÐÂ 202 ë 204.

®ÑÎÇÍÖÎÂ 202 203 204
b . 1030, ÇÆ.³¤³¿ 26 32 18
lmax , ÐÏ 298 308 312

±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÐÂÎËÚËÇÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÚÇÓÇÊ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÑ ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ Ë ÃÑÎßÛÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÏÑÎÇÍÖÎÞ 202 ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÏÑÎÇÍÖÎÑÌ 204. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ²³¡338 ÆÎâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ 203 ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ×ÇÐËÎßÐÞÇ ÍÑÎßÙÂ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÞ
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑ ÆÓÖÅ ÆÓÖÅÖ Ë ÓÂÊÄÇÓÐÖÕÞ ÐÂ 62.68
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÅÑ ÐÂ×ÕÂÎËÐÑÄÑÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ.
±ÑÎÑÔÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ 202 Ë 203 ÔÏÇÜÇÐÞ Ä ÍÑÓÑÕÍÑ-
ÄÑÎÐÑÄÖá ÑÃÎÂÔÕß ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÒÑÎÑÔÑÌ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ 204, Â ËØ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË Ä 1.5 ë 2 ÓÂÊÂ
ÄÞÛÇ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÇÔÎË Ä ÔÑÒÓâÉÇÐÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ËÏÇÇÕ
ÏÇÔÕÑ ÒÇÓÇÐÑÔ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÚÇÓÇÊ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ, ÕÑ
àÕÑ ÐÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÖÉÇÐËá ÆËÂÒÂÊÑÐÂ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚ-
ÐÑÔÕË, ÐÑ ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÓÑÔÕ b.

°ÍÕÖÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ËÏÇáÜËÇ ÑÔß ÔËÏÏÇÕÓËË
ÕÓÇÕßÇÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ Ë ÐÖÎÇÄÑÌ ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ, ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐ-
ÐÞÇ ©ËÔÔÑÏ Ô ÔÑÂÄÕ.,339, 340 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÇÜÇ ÑÆËÐ ÍÎÂÔÔ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞØ ÆÎâ ÆËÊÂÌÐÂ ¯­°-ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ.
£ÇÍÕÑÓÐÂâ ÚÂÔÕß ÕÇÐÊÑÓÂ b ÑÍÕÖÒÑÎßÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÄÐÂ
ÐÖÎá, Â ÔÇÒÕÑÓÐÂâ ÚÂÔÕß ÑÔÕÂÇÕÔâ ÊÐÂÚËÏÑÌ 341 Ë ÄÐÑÔËÕ
ÄÍÎÂÆ Ä ÏÂÍÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ. °ÆÐÑ ËÊ
ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄ ÕÂÍËØ ÔËÔÕÇÏ ì ÒÑÄÞÛÇÐËÇ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË
ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË Ä ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐ-
ÐÞØ ÅÓÖÒÒÂØ ËÊ-ÊÂ ÑÕÔÖÕÔÕÄËâ ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ.342, 343

£ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ
(Õ.Ç. ÍÑÅÆÂ à××ÇÍÕÞ D/A-ÒÂÓ ÂÆÆËÕËÄÐÞ) ÏÑÉÐÑ ÒÑÍÂÊÂÕß,344

ÚÕÑ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÆËÒÑÎßÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Í ÑÍÕÖÒÑÎßÐÑÌ
(Ô ÕÇÏË ÉÇ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâÏË Ë p-ÏÑÔÕËÍÑÏ) ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇ-
ÏÑÔÕß ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ Ä 1.5 ÓÂÊÂ.

£ ÓÂÃÑÕÇ 345 ÔÓÂÄÐËÄÂÎË ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË p-NA
Ë ÕÓËÂÏËÐÑÕÓËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ (´¡´¢). £ÇÎËÚËÐÞ b, ÑÙÇÐÇÐ-
ÐÞÇ ÍÂÍ ÐÑÓÏÞ ÕÇÐÊÑÓÑÄ (ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (4), FF/AM1), ÓÂÄÐÞ 12.1
Ë 22.2 . 10730 ÇÆ. ³¤³¿, Â ÏÂÍÔËÏÖÏÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÒÓËØÑ-
ÆâÕÔâ ÐÂ 4.6 Ë 5.3 à£ ÆÎâ p-NA Ë ´¡´¢ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ,344

Õ.Ç. ´¡´¢ ÃÑÎÇÇ ÑÒÕËÚÇÔÍË ÒÓÑÊÓÂÚÇÐ.
³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÆËÒÑÎßÐÞØ Ë ÑÍÕÖ-

ÒÑÎßÐÞØ ÔËÔÕÇÏ ÂÄÕÑÓÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ 346 ÒÓÑÄÑÆËÎË ÐÂ ÒÓË-
ÏÇÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎ 205a ë d Ë 206a ë d.

®ÑÎÇÍÖÎÂ 205a 205b 205c 205d 206a 206b 206c 206d
b . 1030, ÇÆ. ³¤³¿ 18.5 29.0 40.4 52.0 27.4 44.4 58.6 72.0
lmax , ÐÏ 391 426 455 480 396 434 458 484

±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ (SOS/INDO/S, ÑÙÇÐÍÂ b ÒÑ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËá (4)) ÑÃÐÂÓÖÉËÄÂáÕ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÕÇÐÆÇÐÙËË, ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÇ Ë
ÆÎâ ÑÆÐÑÏÇÓÐÞØ ÒÑÎâÓÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ³ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÙÇÒË
ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÓÂÔÕÖÕ ÊÐÂÚÇÐËâ b Ë lmax . ³ÓÂÄÐÇÐËâ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÔÇÓËâØ 205a ë d Ë 206a ë d ÔÄËÆÇÕÇÎß-
ÔÕÄÖáÕ Ñ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÑÌ ¯­°-ÂÍÕËÄÐÑÔÕË ÑÍÕÖÒÑÎßÐÞØ
ÔËÔÕÇÏ Ë ÖÍÂÊÞÄÂáÕ ÐÂ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ÃÂÕÑØÓÑÏÐÞÌ ÔÆÄËÅ
ËØ ÒÑÎÑÔ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ.

£ ÓÂÃÑÕÂØ 347 ë 351 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÕÇÓÏËÚÇÔÍËÇ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÑÍÕÖÒÑÎßÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ¥ÂÐÐÞÇ ËÊÏÇÓÇÐËÌ HRS,
àÍÔÕÓÂÒÑÎËÓÑÄÂÐÐÞÇ Í ÐÖÎÇÄÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÓÇØ-
ÖÓÑÄÐÇÄÑÌ ÏÑÆÇÎË, Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ´¤¡ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä
ÕÂÃÎ. 31. £ ÓÂÃÑÕÇ 347 ÕÂÍÉÇ ÔÓÂÄÐËÄÂÎË ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÔÕËÍË ÆË- (207) Ë ÑÍÕÖÒÑÎßÐÞØ (208a ë i) ÏÑÎÇÍÖÎ.
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O2N

MeO
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MeO

MeO
n

n= 1 (a), 2 (b), 3 (c), 4 (d).

206a ± d

MeO

MeO

OMeMeO

OMe

OMe

n

n

n

Et2N

NO2

207

X=NO2: Y = p-Et2NC6H47CH=CH (a);
X = OMe: Y = p-O2NC6H47CH=CH (b),
p-[(NC)2CH]C6H47CH=CH (c);
X = CN: Y= NMe27CH=CH (d),
p-Et2NC6H47CH=CH (e),
p-Ph2NC6H47CH=CH (f),
p-Bu2N7(C6H47CH=CH)2 (g),
p-Hex2N7(C6H47CH=CH)2 (h),
p-Et2NC6H47N=N7C6H47CH=CH-p (i).

X Y

X

YX

Y

208a ± i

´ÂÃÎËÙÂ 31. °ÒÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÕÇÓÏËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÏÑÎÇÍÖÎ 207,
208.

®ÑÎÇ- b . 1030, lmax , ÐÏ TÓ , 8C µÔÎÑÄËâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ
ÍÖÎÂ ÇÆ. ³¤³¿

l, ÐÏ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß

207 43 450 7 1560 CHCl3
208a 63 428 278 1560 CHCl3
208b 11 370 305 1560 CHCl3
208c 35 415 354 1560 CHCl3
208d 25 389 340 1560 CHCl3
208e 65 493 390 1560 CHCl3
208f 124 488 422 1560 CHCl3
208g 116 499 340 1560 CHCl3
208h 348 480 7 1064 ´¤¶
208i 246 485 7 1064 ´¤¶

542 ¬.À.³ÖÒÑÐËÙÍËÌ, ´.£.´ËÏÑ×ÇÇÄÂ, ®.À.¡ÐÕËÒËÐ



©ÐÂÚÇÐËÇ b ÑÍÕÖÒÑÎßÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ 208 ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ËØ ÆË-
ÒÑÎßÐÞØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ 207. ¬ ÕÑÏÖ ÉÇ ÑÍÕÖÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÑÒÕËÚÇÔÍË ÃÑÎÇÇ ÒÓÑÊÓÂÚÐÞ. ¬ÂÍ Ë ÔÎÇÆÑÄÂÎÑ ÑÉËÆÂÕß, Ô
ÖÆÎËÐÇÐËÇÏ ÙÇÒË ÔÑÒÓâÉÇÐËâ (ÏÑÎÇÍÖÎÞ 208d,e,g) Ë ÒÓË ÒÇÓÇ-
ØÑÆÇ Í ÃÑÎÇÇ ÔËÎßÐÞÏ ÂÍÙÇÒÕÑÓÂÏ (208b,c) ÅËÒÇÓÒÑÎâÓË-
ÊÖÇÏÑÔÕß ÓÂÔÕÇÕ, Â ÆËÂÒÂÊÑÐ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË
ÔÖÉÂÇÕÔâ. ªÐÕÇÓÇÔÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÊÂÏÇÜÇÐËË Et-ÅÓÖÒÒ ÒÓË
ÂÕÑÏÇ ÂÊÑÕÂ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËË 208e ×ÇÐËÎßÐÞÏË ×ÓÂÅÏÇÐÕÂÏË
(208f) ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÒÑÄÞÛÂÇÕÔâ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÂâ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß, ÐÑ Ë
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ b Ë ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÅËÒÔÑØÓÑÏÐÞÌ
ÔÆÄËÅ ÒÑÎÑÔÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ. ©ÂÏÇÐÂ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂCH=CH (208h)
ÐÂ N=N (208i) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÐËÉÇÐËá b ËÊ-ÊÂ ÖÏÇÐßÛÇÐËâ
ÔÑÒÓâÉÇÐËâ p-ÏÑÔÕËÍÂ. ¯ÇÔÍÑÎßÍÑ ÔÕÓÂÐÐÑ, ÚÕÑ ÅËÒÇÓÒÑÎâ-
ÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ 208g Ë 208h, ÑÕÎËÚÂáÜËØÔâ ÎËÛß ÂÎÍË-
ÎßÐÞÏ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÏ, ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ Ä 3 ÓÂÊÂ. ²ÂÔÕÄÑÓËÕÇÎË,
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÞÇ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÇ, ÃÎËÊÍË ÒÑ ÒÑÎâÓÐÑÔÕË, Â
ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ, ÍÂÍ ÖÒÑÏËÐÂÎÑÔß ÄÞÛÇ, àÍÔÕÓÂÒÑÎË-
ÓÑÄÂÐÞ Í ÐÖÎÇÄÑÌ ÚÂÔÕÑÕÇ. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÆÂÐÐÞÌ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕ ì ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÑ ÐÇÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕË ÕÓÇØÖÓÑÄÐÇÄÑÌ ÏÑÆÇÎË
àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÒÓË
ÓÂÊÐÞØ ÆÎËÐÂØ ÄÑÎÐ ÒÂÆÂáÜÇÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâ. ¡ÐÂÎËÊ ÎËÕÇÓÂ-
ÕÖÓÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÆÄÖØ- Ë ÕÓÇØÖÓÑÄ-
ÐÇÄÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÆÎâ àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËË ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË
ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÐÇÄÇÓÐÞÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ.352

¡ÐÂÎËÊ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÏÑÎÇÍÖÎ 209, 210 ÕÂÍÉÇ
ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÔØÑÆÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË b ÑÕ ÔÕÓÑÇÐËâ ÆË-
ÒÑÎßÐÞØ Ë ÑÍÕÖÒÑÎßÐÞØ ÔËÔÕÇÏ. ®ÑÎÇÍÖÎÞ Ô ÆÎËÐÐÞÏË
ÙÇÒâÏË ÔÑÒÓâÉÇÐËâ (209e,f) ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÄÞÔÑÍËÏË
ÊÐÂÚÇÐËâÏË b Ë lmax (ÕÂÃÎ. 32). ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇ-
ÏÑÔÕÇÌ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 209a Ë 209b ÒÑÍÂÊÂÎÑ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÔÕß
ÍÑÐÙÇÒÙËË ÄÔÒÑÏÑÅÂÕÇÎßÐÞØ D/A-ÅÓÖÒÒ. ±ÓËÔÑÇÆËÐÇÐËÇ
ÆÑÐÑÓÂ Í àÎÇÍÕÓÑÐÑËÊÃÞÕÑÚÐÑÏÖ ÕËÑ×ÇÐÑÄÑÏÖ ÙËÍÎÖ àÐÇÓÅÇ-
ÕËÚÇÔÍË ÃÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÐÑ, ÚÇÏ ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËÇ ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ.
£ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ 210a ë d ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÕ s-×ÓÂÅÏÇÐÕÞ (CH2 Ë
CH27CH2), ÚÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂÇÕ ÄÞÔÑÍÖá ÑÒÕËÚÇÔÍÖá ÒÓÑ-
ÊÓÂÚÐÑÔÕß àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (lmax<300 ÐÏ), ÒÓËÚÇÏ ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ CH27CH2 ÃÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÐÑ. ±ÓË ÔÓÂÄ-
ÐÇÐËË ÏÑÎÇÍÖÎ 209c Ë 209d, Â ÕÂÍÉÇ 209e Ë 209f ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ ÔÖÎß×ÑÅÓÖÒÒÞ ÒÓËÄÑÆËÕ ÐÇ
ÕÑÎßÍÑ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá b, ÐÑ Ë Í ÓÂÔÛËÓÇÐËá ÑÃÎÂÔÕË ÑÒÕËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏË ÏÑÎÇÍÖ-
ÎÂÏË Ô ÆÑÐÑÓÐÑÌ ÂÏËÐÑÅÓÖÒÒÑÌ. £ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË 358, ÒÑÔÄâ-

ÜÇÐÐÑÏ ÆËÊÂÌÐÖ 1,3,5-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÃÇÐÊÑÎÂ,
ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ ÐÂ ÍÑÐÙÂØ p-ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ
ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ, ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ àÕË ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ ÑÃÎÂÆÂáÕ ÑÒ-
ÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕßá Ä ÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ (ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, ÆÎâ 1,3,5-(p-CF37C6H47C:C)3-2,4,6-(MeO)3C6H4

lmax=317 ÐÏ, b=39� 5 . 10730 ÇÆ. ³¤³¿, ËÊÏÇÓÇÐËâ HRS Ä
CHCl3 ÒÓË l=800 ÐÏ).

³ÖÃ×ÕÂÎÑÙËÂÐËÐÞ ÕÂÍÉÇ ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÔËÔÕÇÏÂÏ ÔÑ ÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÞÏ ÄÍÎÂÆÑÏ ÐÇÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÕÇÐÊÑÓÂ b Ë
ËÏÇáÕ ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÖá ÔËÏÏÇÕÓËá ³3 .359 £ ÔÇÓËË
ÓÂÃÑÕ 360 ë 362 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞÇ Ë ÐÇÊÂÏÇÜÇÐÐÞÇ
ÔÖÃ×ÕÂÎÑÙËÂÐËÐÞ 211.

±ÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ Ä ÕÂÃÎ. 33ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ (ËÊÏÇÓÇÐËâHRSÄCHCl3)
ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÆÎËÐ ÄÑÎÐ ÒÂÆÂá-
ÜÇÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâ, ÚÕÑ ÊÂÕÓÖÆÐâÇÕ ËØ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ,
ÄÞÔÑÍËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ b ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÃÑÕÞ 361 ÑÃÝâÔÐâáÕÔâ, ÒÑ
ÏÐÇÐËá ÂÄÕÑÓÑÄ ÔÕÂÕßË 362, ÄÍÎÂÆÑÏ ×ÎÖÑÓÇÔÙÇÐÙËË ÐÂ ÆÎËÐÇ
ÄÑÎÐÞ ÄÕÑÓÑÌ ÅÂÓÏÑÐËÍË Ë ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕßá ÄÞÆÇÎÇÐËâ ÇÇ
ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË. ¯ÇÔÍÑÎßÍÑ ÐÇÑÉËÆÂÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÑÒÑÔÕÂÄ-
ÎÇÐËâ ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ 211a, ËÊÏÇÓÇÐÐÞØ ÒÓË
l=1064 ÐÏ, ÔÑ ÊÐÂÚÇÐËâÏË b ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ 211b,c. ®ÑÉÐÑ
ÃÞÎÑ ÑÉËÆÂÕß, ÚÕÑ ÄÄÇÆÇÐËÇ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ ÒÓËÄÇÆÇÕ Í ÃÑÎÇÇ
ÄÞÔÑÍËÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË, ÑÆÐÂÍÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎÇÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ ÑÃ ÑÃÓÂÕÐÑÏ. ±Ñ-ÄËÆË-
ÏÑÏÖ, ÃÎËÊÑÔÕß ÄÇÎËÚËÐÞ lmax Í ÚÂÔÕÑÕÇ ÄÕÑÓÑÌ ÅÂÓÏÑÐËÍË
(532 ÐÏ) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÇÇ ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÑÏÖ ÖÔËÎÇÐËá, ÚÕÑ ÏÇÛÂÇÕ
ÍÑÓÓÇÍÕÐÑÏÖ ÔÓÂÄÐÇÐËá. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ËÊ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÄÄÇÆÇÐËÇ Ä ×ÇÐËÎßÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ ÂÍÙÇÒ-
ÕÑÓÐÞØ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÇÇ.

R

R

N

N

N

N

N

N

B
Cl

R211a ± c

R=H (a), NO2 (b), SC8H17-n (c).

´ÂÃÎËÙÂ 32. °ÒÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÑÍÕÖÒÑÎßÐÞØ ¯­°-ÂÍÕËÄ-
ÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ.

®ÑÎÇ- b . 1030, lmax , ®ÇÕÑÆ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ³ÔÞÎ-
ÍÖÎÂ ÇÆ. ³¤³¿ ÐÏ ÍË

209a 79 392 ®ÇÕÑÆ SOS Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË 353
209b 29 437 INDO/CISD ÒÓË l=?
209c 29 387 ªÊÏÇÓÇÐËâ HRS (ÓÂÔÕÄÑ- 354
209d 30 342 ÓËÕÇÎß CHCl3): 355
209e 150 407 l=1060 ÐÏ ÆÎâ 209c,d; 356
209f 250 377 l=1340 ÐÏ ÆÎâ 209e,f
210a 12.1 269 ²ÂÔÚÇÕ FF/AM1 357
210b 16.1 267 Ä ÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÒÓÇÆÇÎÇ
210c 17.4 268
210d 23.4 267

X=

X=

(a), n= 0;

X=Hex2N (e), SO2Me (f), n= 2.

(b), Hex2N (c), SO2Me (d), n= 1;
S

O2N CH CH C6H4-p

S
Me2N CH CH C6H4-p

209a ± f

n

n

n

X

X

X

A

A

A

X

X

X

210a ± d

X= p-Me2NC6H4CH2: A = CH (a), N (b);
X = p-Me2NC6H4(CH2)2: A = CH (c), N (d).

´ÂÃÎËÙÂ 33. °ÒÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË (b . 1030, ÇÆ. ³¤³¿) ÔÖÃ×ÕÂ-
ÎÑÙËÂÐËÐÑÄ.357, 359, 360

®ÑÎÇ- lmax , ÐÏ b b b
ÍÖÎÂ 211 (l=1064 ÐÏ) (l=1340 ÐÏ) (l=1460 ÐÏ)

a 565 92 296 7
b 586 7 2000 144.3
c 584 7 7 76.5

µÔÒÇØË ØËÏËË 75 (6) 2006 543



3. ÍÎÑÊÑ-¬ÂÓÃÑÓÂÐÞ

³ÇÏÇÌÔÕÄÑ ÍÎÑÊÑ-ÍÂÓÃÑÓÂÐÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÐÇÔÑÏÐÇÐÐÞÌ
ËÐÕÇÓÇÔ ÆÎâ ÐÇÎËÐÇÌÐÑÌ ÑÒÕËÍË, ÕÂÍ ÍÂÍ ÑÐË ÕÇÓÏËÚÇÔÍË Ë
ØËÏËÚÇÔÍË ÔÕÂÃËÎßÐÞ.363 ë 366 ¤ËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÍÂÓÃÑÓÂ-
ÐÑÄ ÐÂÚÂÎË ËÊÖÚÂÕß àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ÕÑÎßÍÑ
Ä 1993 Å.367, 368 ¥Îâ 12-ÄÇÓÛËÐÐÞØ ÑÓÕÑ-ÍÂÓÃÑÓÂÐÑÄ, ÊÂÏÇ-
ÜÇÐÐÞØ ÒÓË ÂÕÑÏÂØ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÐËÕÓÑ- Ë ÂÏËÐÑ×ÇÐËÎßÐÞÏË
ÅÓÖÒÒÂÏË, ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË, ÔÑËÊÏÇÓË-
ÏÞÇ Ô ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕßá p-NA. ³ÒÖÔÕâ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÎÇÕ ¡ÃÇ Ô
ÔÑÂÄÕ.369 ÓÂÔÔÚËÕÂÎ ÑÒÕËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÃÑÓÂÐ-ÍÂÓÃÑÓÂÐÑ-
ÄÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ([B12H117C2B10H11]27) Ë ÒÑÎÖÚËÎ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÏÇÐßÛËÇ, ÐÑ ÔÑËÊÏÇÓËÏÞÇ Ô p-NA ÊÐÂÚÇÐËâ (ÕÂÃÎ. 34).
£ÂÉÐÑ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÒÑÎÑÔÂ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÞØ
ÒÑÎËàÆÓËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä µ¶-ÑÃÎÂÔÕË
(lmax=260 ë 271 ÐÏ).

¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÂÎßÐÇÌÛËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËÌ 370 ë 372 ì ËÊÏÇÓÇÐËâ HRS Ä ØÎÑÓÑ×ÑÓÏÇ ÒÓË
l=1064 ÐÏ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ 212 Ë ÓÂÔÚÇÕÞ SOS/AM1
(�ho=0.5 à£) ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ 213, 214ì ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐËÉÇ.

³ËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËÏ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâÏ ¯­°-
ÔÄÑÌÔÕÄ NH2/NO2-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ 6- Ë 10-ÄÇÓÛËÐÐÞØ ÍÂÓÃÑÓÂ-
ÐÑÄ ÒÑÔÄâÜÇÐÞ ÓÂÃÑÕÞ 373 ë 375. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ
(CPDFT/6-31+G*, ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÒÓÇÆÇÎ, bvect (Â.Ç.) ÓÂÔÔÚËÕÂÐÂ
ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ (3)) ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË:

®ÑÎÇÍÖÎÂ 215 216 217 218 219 220 1
b 683 1154 808 403 3675 677 1745

¥Îâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÒÓËÄÇÆÇÐÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÆÎâ p-NA, ÑÙÇÐÇÐÐÑÇ Ä
ÕÑÏ ÉÇ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË.

ªÊ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË
ÍÂÓÃÑÓÂÐÑÄ Ë p-NA ÔÑËÊÏÇÓËÏÞ. ¿ÕÑ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÐÂÎËÚËÇ
ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÏÇÉÆÖ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâÏË Ë ÍÂÓÃÑÓÂÐÑÄÞÏ âÆÓÑÏ, Â
ÕÂÍÉÇ ÐÂ ÐÂÎËÚËÇ ÕÓÇØÏÇÓÐÑÌ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä
ÍÂÓÃÑÓÂÐÂØ. °Ã àÕÑÏ ÕÂÍÉÇ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ ÆÂÐÐÞÇ ÕÑÒÑ-
ÎÑÅËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ×ÖÐÍÙËË ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÒÎÑÕÐÑÔÕË (ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÒÓÇÙËÊËÑÐÐÑÅÑ ²³¡)376 Ë ÐÇÑÃØÑÆË-
ÏÑÔÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË
ÍÂÓÃÑÓÂÐÑÄ Ä ÓÂÏÍÂØ ÍÑÐÙÇÒÙËË ÕÓÇØÙÇÐÕÓÑÄÞØ ÔÄâÊÇÌ,377 Â
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÂÅÐËÕÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ 378 Ë ÂÐÂÎËÊ ØËÏËÚÇ-
ÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÍÂÓÃÑÓÂÐÑÄ 379 ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ËØ ÍÂÍ
ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËÇ ÔËÔÕÇÏÞ. ©ÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËÇ b ÒÓË
ÆÑÃÂÄÎÇÐËË Ä ÙÇÒß ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÄÕÑÓÑÅÑ ÍÂÓÃÑÓÂÐÑÄÑÅÑ âÆÓÂ
(ÏÑÎÇÍÖÎÞ 216, 219) ÔÎÖÉËÕ ÇÜÇ ÑÆÐËÏ ÆÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÑÏ
ÂÐÂÎÑÅËË ÏÇÉÆÖ ÆÄÖØ- Ë ÕÓÇØÏÇÓÐÑÌ ÂÓÑÏÂÕËÚÐÑÔÕßá. ±ÓË
ÔÓÂÄÐÇÐËË ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎ 215 Ë 220 ÔÕÓÂÐ-
ÐÞÏ, ÐÂ ÒÇÓÄÞÌ ÄÊÅÎâÆ, ÍÂÉÇÕÔâ ÕÑ, ÚÕÑ ÒÑÔÎÇÆÐââ ØÂÓÂÍÕÇ-
ÓËÊÖÇÕÔâ ÏÇÐßÛËÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ b, ØÑÕâ ÄÍÎáÚÂÇÕ ÃÑÎÇÇ
äÆÎËÐÐÞÌã ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞÌ ÏÑÔÕËÍ. ¿ÕÑ ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß
ÃÑÎßÛÇÌ ÂÓÑÏÂÕËÚÐÑÔÕßá ÏÑÎÇÍÖÎ 10-ÄÇÓÛËÐÐÞØ ÍÂÓÃÑÓÂ-
ÐÑÄ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô 6-ÄÇÓÛËÐÐÞÏË.380

±ÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ, ÚÕÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÍÂÓÃÑÓÂÐÑÄ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÔÕÓÑËÕÇÎßÐÞØ ÃÎÑÍÑÄ
ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ ÏÑÔÕËÍÑÄ ÒÓËÄÑÆËÕ, ÄÑ-ÒÇÓÄÞØ, Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá
ÆËÂÒÂÊÑÐÂ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕË Ë, ÄÑ-ÄÕÑÓÞØ, ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÒÑÎÖÚÂÕß ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÄÞÔÑÍËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓË-
ÊÖÇÏÑÔÕÇÌ. ±ÓËÐËÏÂâ ÄÑ ÄÐËÏÂÐËÇ ÄÞÔÑÍÖá ÕÇÓÏËÚÇÔÍÖá
ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ÍÂÓÃÑÓÂÐÑÄ, ËØ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ
ÄÇÔßÏÂ ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞÌ ÍÎÂÔÔ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÆÎâ ÐÇÎËÐÇÌÐÑÌ
ÑÒÕËÍË.

V. ¬ÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÐËÇ ÐÇÎËÐÇÌÐÑ-ÑÒÕËÚÇÔÍËØ
ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ
±ÑËÔÍ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ Ô ÄÞÔÑÍËÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ
ÐÇÎËÐÇÌÐÑÌ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË dijk ÄÍÎáÚÂÇÕ ÆÄÂ
ÑÔÐÑÄÐÞØ àÕÂÒÂ. ¯Â ÒÇÓÄÑÏ àÕÂÒÇ ÑÕÃËÓÂáÕ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÇÓ-
ÔÒÇÍÕËÄÐÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÆÂÐÐÞØ ÑÃ ËØ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄÂØ. ¯Â ÔÎÇÆÖáÜÇÏ àÕÂÒÇ ÒÓÑÄÑÆâÕ ÑÙÇÐÍÖ dijk
Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ 381 Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ 3, 382 ÏÇÕÑÆÑÄ.

1. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÐÇÎËÐÇÌÐÑ-ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ

¯ÇÎËÐÇÌÐÖá ÑÒÕËÚÇÔÍÖá ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ËÊÏÇ-
ÓâáÕ ÍÂÍ ÐÂ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÑÃÓÂÊÙÂØ, ÕÂÍ Ë ÐÂ ÒÑÓÑÛ-
ÍÂØ. £ ÒÇÓÄÑÏ ÏÇÕÑÆÇ 383 ë 385 ÓÇÅËÔÕÓËÓÖáÕ ËÐÕÇÓ×ÇÓÇÐÙËá
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´ÂÃÎËÙÂ 34. °ÒÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ËÊÑÏÇÓÑÄ
[B12H117C2B10H11]27 Ë p-NA.

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ b . 1030, ÇÆ. ³¤³¿ lmax , ÐÏ
(HF/6-31G**) (CIS/6-31G**)

[B12H11-o-C2B10H11]27 3.4 271
[B12H11-m-C2B10H11]27 3.6 265
[B12H11-p-C2B10H11]27 3.6 260
p-NA 6.2 374

544 ¬.À.³ÖÒÑÐËÙÍËÌ, ´.£.´ËÏÑ×ÇÇÄÂ, ®.À.¡ÐÕËÒËÐ



(äÒÑÎÑÔÞ®ÇÌÍÇÓÂã) ËÊÎÖÚÇÐËâ ÄÕÑÓÑÌ ÅÂÓÏÑÐËÍË ÒÑÔÎÇ ÒÓÑ-
ØÑÉÆÇÐËâ ÚÇÓÇÊ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÌ ÑÃÓÂÊÇÙ Ë ÔÓÂÄÐËÄÂáÕ
ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕß Ä ÏÂÍÔËÏÖÏÂØ Ô àÕÂÎÑÐÑÏ. ¥ÂÐÐÞÌ ÏÇÕÑÆ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÄÔÇ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÕÇÐÊÑÓÂ ÄÑÔÒÓËËÏÚË-
ÄÑÔÕË. ¥Îâ ËÊÏÇÓÇÐËâ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÌ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ dijk ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕ ÒÎÑÔÍÑÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÞÇ ÑÃÓÂÊÙÞ, ÄÞÓÇÊÂÐÐÞÇ ÒÑ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐÐÞÏ ÅÓÂÐâÏ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÎËÓÖáÕ.

£ ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ×ÂÊÑÄÞÇ ÔÍÑÓÑÔÕË ÒÂÆÂáÜÇÌ ÄÑÎÐÞ Ô
ÚÂÔÕÑÕÑÌ o Ë ÄÕÑÓËÚÐÑÌ ÄÑÎÐÞ (2o) ÓÂÊÎËÚÐÞ, Ë ËÐÕÇÐÔËÄ-
ÐÑÔÕß ÓÇÅËÔÕÓËÓÖÇÏÑÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâ ÐÇÄÇÎËÍÂ, ÑÆÐÂÍÑ Ä ÃÑÎß-
ÛËÐÔÕÄÇ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇ-
ÏÞÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÔËÐØÓÑÐËÊÏÂ,3 ÄÆÑÎß ÍÑÕÑÓÞØ àÕË ÔÍÑÓÑÔÕË
ÑÆËÐÂÍÑÄÞ Ë ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕß ÄÕÑÓÑÌ ÅÂÓÏÑÐËÍË ÓÂÔÕÇÕ ÒÓÑ-
ÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÑ ÍÄÂÆÓÂÕÖ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ, ÒÓÑÌÆÇÐÐÑÅÑ ÄÕÑÓËÚÐÑÌ
ÄÑÎÐÑÌ Ä ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÏ ÑÃÓÂÊÙÇ. ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÒÑÄÞÔËÕß ÕÑÚÐÑÔÕß ËÊÏÇÓÇÐËâ. ±ÓË àÕÑÏ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ ËÊÏÇ-
ÓËÕß ÍÂÉÆÖá ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÖ ÕÇÐÊÑÓÂ Ä ÑÕÆÇÎßÐÑÔÕË, Â ËÊÏÇÓâáÕ
à××ÇÍÕËÄÐÖá ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß (def). ªÏÇÐÐÑ ÄÇÎËÚËÐÂ
à××ÇÍÕËÄÐÑÌ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÐÂËÃÑÎßÛËÌ
ËÐÕÇÓÇÔ. ©ÐÂâ ÒÑÍÂÊÂÕÇÎË ÒÓÇÎÑÏÎÇÐËâ, ÏÑÉÐÑ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÑ
ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÔËÐØÓÑÐËÊÏÂ Ë ÑÙÇÐËÕß def , ÇÔÎË
ËÊÄÇÔÕÐÞ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ dijk .

®ÇÕÑÆ ËÊÏÇÓÇÐËâ ¯­°-ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË Ä ÒÑÎËÍÓËÔÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍËØ ÒÑÓÑÛÍÂØ,386 ë 388 ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÔÓÂÄÐÇÐËË ËÐÕÇÐ-
ÔËÄÐÑÔÕË ËÊÎÖÚÇÐËâ ÄÕÑÓÑÌ ÅÂÓÏÑÐËÍË ÒÑÔÎÇ ÇÅÑ ÒÓÑØÑÉÆÇ-
ÐËâ ÚÇÓÇÊ ÍáÄÇÕÖ, ÊÂÒÑÎÐÇÐÐÖá ÑÃÓÂÊÙÑÏ, Ô àÕÂÎÑÐÑÏ, ÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÑ ÒÓÑÜÇ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÐÇÕ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕË Ä ÄÞÓÂÜËÄÂÐËË
ÃÑÎßÛËØ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÚÇÔÕÄÂ, ËØ ÓÇÊÍÇ Ë
ÒÑÎËÓÑÄÍÇ.

µÒÑÏâÐÖÕÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÑÒËÔÂÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 3, 382.
°ÕÏÇÕËÏ ËØ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÆÑÔÕÑËÐÔÕÄÂ Ë ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË Ô ÕÑÚÍË
ÊÓÇÐËâ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ àÕËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÆÎâ ÆËÊÂÌÐÂ ¯­°-ÏÂÕÇ-
ÓËÂÎÑÄ.

°ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÏÇÕÑÆ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÒÑÎÖÚÇÐËË äÒÑÎÑÔ
®ÇÌÍÇÓÂã, ÆÂÇÕ ÒÑÎÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá ÑÃ ¯­°-ÔÄÑÌÔÕÄÂØ
ÏÂÕÇÓËÂÎÂ. °ÔÐÑÄÐÑÌ ÇÅÑ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÍ ì ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕß
ÄÞÓÂÜËÄÂÐËâ Ë ÑÃÓÂÃÑÕÍË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÑÎßÛËØ ÏÑÐÑÍÓËÔ-
ÕÂÎÎÑÄ (ÑÃÝÇÏÑÏ *1 ÔÏ3) ÑÒÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÚÇÔÕÄÂ, ÚÕÑ ÕÓÇÃÖÇÕ
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞØ ÊÂÕÓÂÕ. ±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑËÔÍÂ
¯­°-ÂÍÕËÄÐÞØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ ÆÂÐÐÞÌ ÏÇÕÑÆ ÐÇÒÓËÅÑÆÇÐ.
®ÇÕÑÆ ÒÑÓÑÛÍÂ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÒÓÑÜÇ Ë ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß,
ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÎË ÍÓËÔÕÂÎÎ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏË ÔËÐØÓÑÐËÊÏÂ, Â ÕÂÍÉÇ
ÄÞâÔÐËÕß, ÐÂÔÍÑÎßÍÑ ÑÐ ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÇÐ. ¬ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÂÏ ÏÇÕÑÆÂ
ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÐÇÔÕË ÐÇÄÞÔÑÍÖá ÕÑÚÐÑÔÕß ËÊÏÇÓÇÐËâ (ÐÇ ÃÑÎÇÇ
50%) Ë ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË Ñ ÄÇÎËÚËÐÂØ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÍÑÏ-
ÒÑÐÇÐÕ ÕÇÐÊÑÓÂ ¯­°-ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË.

¯ÇÑÃØÑÆËÏÑ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÆÎâ ËÊÏÇÓÇÐËâ
¯­°-ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË ÐÇ ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÊÐÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. ¥Îâ ÐÂÃÎáÆÇÐËâ äÒÑÎÑÔ ®ÇÌÍÇÓÂã ÐÇÑÃØÑ-
ÆËÏÑ ÊÐÂÕß ÎËÛß ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÖá ÅÓÖÒÒÖ. °ÆÐÂÍÑ ÆÂÐÐÞÇ
²³¡ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÃÇÊ ÊÐÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÑÎÖÚÇÐÐÖá ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß ÐÇÎßÊâ ËÐÕÇÓÒÓÇÕË-
ÓÑÄÂÕß ÍÂÍ ÔÄÑÌÔÕÄÑ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ. ¿ÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ,
ÄÑ-ÒÇÓÄÞØ, Ô âÄÎÇÐËÇÏ ÒÑÎËÏÑÓ×ËÊÏÂ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÒÑÓÑÛÑÍ
ËÔÔÎÇÆÖÇÏÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÏÑÉÇÕ ÑÍÂÊÂÕßÔâ ÔÏÇÔßá ÐÇÔÍÑÎßÍËØ
ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ), Â ÄÑ-ÄÕÑÓÞØ, ÐÇÓÇÆÍÑ ÓÂÔÕÄÑ-

ÓËÕÇÎß ÄØÑÆËÕ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, ÒÑàÕÑÏÖ ×ÂÍÕË-
ÚÇÔÍË ËÊÏÇÓâáÕ ¯­°-ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß ÔÑÎßÄÂÕÂ.

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ ÑÙÇÐÍË ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË ÑÔÐÑ-
ÄÂÐÞ ÐÂ ÏÑÆÇÎË ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ 48, 49 (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÇ (6)), Õ.Ç. ÐÂ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÂÆÆËÕËÄÐÑÔÕË ÄÍÎÂÆÑÄ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞØ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ Ä ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß ÍÓËÔ-
ÕÂÎÎÂ. ¥Îâ ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÕÇÐÊÑÓÂ ¯­°-ÄÑÔÒÓËËÏ-
ÚËÄÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎÂ dijk ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÊÐÂÐËÇ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇ-
ÏÑÔÕÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎ, ×ÂÍÕÑÓÑÄ ÎÑÍÂÎßÐÑÅÑ ÒÑÎâ (ÒÓË ÑÕÔÖÕÔÕÄËË
ÆÂÐÐÞØ, ÒÑÊÄÑÎâáÜËØ ÑÙÇÐËÕß àÕË ×ÂÍÕÑÓÞ, ÏÑÉÐÑ ÄÑÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÕßÔâ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÑÌ fi fj fk=3)389 Ë ÑÓËÇÐ-
ÕÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ Ä àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ âÚÇÌÍÇ.

°ÔÐÑÄÐÑÇ ÓÂÊÎËÚËÇ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä
ÔÕÇÒÇÐË ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËâ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇÏ. ¦ÔÎË ÑÔÐÑÄÞÄÂÕßÔâ ÐÂ ÊÐÂÚÇÐËâØ b ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÌ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÕÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (6) ÑÊÐÂÚÂÇÕ ÒÑÎÐÑÇ
ÒÓÇÐÇÃÓÇÉÇÐËÇ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ. £ ÓÂ-
ÃÑÕÇ 49 ÃÞÎË ÄÞÄÇÆÇÐÞ ×ÑÓÏÖÎÞ ÓÂÔÚÇÕÂ dijk ÆÎâ ÃÑÎßÛËÐ-
ÔÕÄÂ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒ Ä ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË ÆÄÖÏÇÓÐÑÅÑ
ØÂÓÂÍÕÇÓÂ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË, Õ.Ç. ÒÓËÅÑÆÐÞÇ ÆÎâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ, ËÏÇáÜËØ ÔÕÓÑÇÐËÇ, ÃÎËÊÍÑÇ Í ÒÎÑÔÍÑÏÖ. ¦ÔÎË ÆÎâ ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒ ÏÑÐÑÍÎËÐÐÑÌ ÔËÐÅÑÐËË ÕÂÍËÇ ×ÑÓÏÖÎÞ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÓÑÔÕÞ, ÕÑ ÆÎâ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÍÓËÔ-
ÕÂÎÎÑÄ ×ÑÓÏÖÎÞ ÅÓÑÏÑÊÆÍË. ¬ ÕÑÏÖ ÉÇ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ×ÑÓÏÖ-
ÎÂØ ÆÑÒÖÜÇÐÞ ÑÒÇÚÂÕÍË. ¥ÂÐÐÞÌ ÏÇÕÑÆ ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐ Ë
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ Ä ÄËÆÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ NLOP.50, 390 £ àÕÑÌ ÒÓÑ-
ÅÓÂÏÏÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÒÑÎÐÞÌ ÕÇÐÊÑÓ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÅËÒÇÓÒÑ-
ÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË, Õ.Ç. Ô ÇÇ ÒÑÏÑÜßá ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÕß ÑÒÕË-
ÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÎÇÍÖÎ ÎáÃÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ, ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÖá-
ÜËØÔâ Ä ÎáÃÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒÂØ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
ÔÄÇÆÇÐÂ Í ÏËÐËÏÖÏÖ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËâ ÑÛËÃÑÍ,
ÔÄâÊÂÐÐÂâ Ô äÓÖÚÐÞÏËã ÄÞÚËÔÎÇÐËâÏË ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÂÏ ËÊ
ÓÂÃÑÕÞ 49 (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÔÕÂÕßá 391, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÂ
dxyz ÆÎâ 2,5-ÃËÔ(ÃÇÐÊËÎËÆÇÐ)ÙËÍÎÑÒÇÐÕÂÐÑÐÂ ÊÂÄÞÛÇÐÂ ÄÆÄÑÇ
ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÑÒÇÚÂÕÍË Ä ×ÑÓÏÖÎÇ). ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÑ-
ÆÇÎßÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ 221 ë 224, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÞ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ dijk , ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ
Ä ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÔËÎßÐÞØ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÓÂÔÚÇÕ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÒÑÎÖÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ
ÔÑÅÎÂÔËË Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ (ÕÂÃÎ. 35).50, 390 ¿ÕÑÅÑ, ÃÇÊÖÔÎÑÄÐÑ,
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÑÔÕË ÆÂÎßÐÇÌÛËØ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËÌ ÆÂÐÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ.

£ ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÄÓÇÏâ ÏÑÆÇÎß ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ ÃÞÎÂ
ÖÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐÂ ÊÂ ÔÚÇÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÒÓËÃÎËÉÇÐËâ
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´ÂÃÎËÙÂ 35. ©ÐÂÚÇÐËâ ÓÂÔÚÇÕÐÑÌ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ¯­°-ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕÇÌ (dij . 109, ÇÆ. ³¤³¿) Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ D/A-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ
ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÃÇÐÊÑÎÂ.

®ÑÎÇÍÖÎÂ d21 d22 d23 d25 ³ÔÞÎÍË ®ÑÎÇÍÖÎÂ d31 d32 d33 ³ÔÞÎÍË

221 223
ÓÂÔÚÇÕ 67.4 16.5 3.1 16.0 50 ÓÂÔÚÇÕ 0.73 4.83 6.93 50
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ 119� 36 12.4� 2.4 3.6� 4.8 3.6� 4.8 392 àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ 9.6� 1.8 11.0� 3.0 19.2� 2.4 394

222 224
ÓÂÔÚÇÕ 119.2 12.9 1.0 4.5 50 ÓÂÔÚÇÕ 34.2 4.5 2.2 50
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ 114� 26 40� 10 7 7 393 àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ 31� 7 7 6.2� 1.4 395
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ÔÖÒÇÓÏÑÎÇÍÖÎÞ, Õ.Ç. Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ËÔØÑÆÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ
dijk ÃÇÓÖÕÔâ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ.
¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ Ä ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÔÕÇÒÇÐË (Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÓÂÊ-
ÏÇÓÂ Ë ×ÑÓÏÞ ÂÔÔÑÙËÂÕÂ) ÖÚÇÔÕß ÄÎËâÐËÇ ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÐÂ ÇÇ ¯­°-ÔÄÑÌÔÕÄÂ.

£ ÔÇÓËË ÓÂÃÑÕ 396 ë 398 ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÆËÏÇÓÞ p-NA,
2-ÏÇÕËÎ-4-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ (MNA, 225) Ë ÏÑÚÇÄËÐÞ (226) ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¤ÇÑÏÇÕÓËâ H-ÔÄâÊÂÐÐÑÅÑ ÆËÏÇÓÂ p-NA ÒÑÎÖÚÇÐÂ
ÑÒÕËÏËÊÂÙËÇÌ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË HF/6-31+G**; ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÆËÏÇÓÂ MNA (ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÑÅÑ ÊÂ ÔÚÇÕ ÔÎÂÃÑÅÑ ÔÕàÍËÐÅ-ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâ), Â ÕÂÍÉÇ H-ÔÄâÊÂÐÐÑÅÑ ÆËÏÇÓÂ ÏÑÚÇÄËÐÞ
ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ²³¡.399, 400 ¥Îâ ÏÑÎÇÍÖÎ 1, 225 Ë 226
ÄÇÎËÚËÐÞ bz ÆÎâ ÆËÏÇÓÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÔÖÒÇÓ-
ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÒÑ ÂÆÆËÕËÄÐÑÌ ÔØÇÏÇ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÄÐÞ
27.6 . 10730 Ë 15.4 . 10730 (CPHF/6-31+G**); 10.5 . 10730 Ë
15.3 . 10730 (CPHF/6-31G Ô ÊÂÏÑÓÑÉÇÐÐÞÏ ÑÔÕÑÄÑÏ);
0.26 . 10730 Ë 0.38 . 10730 ÇÆ. ³¤³¿ (CPHF/DZV).

£ ÒÓÇÆÞÆÖÜÇÌ ÅÎÂÄÇ ÑÕÏÇÚÇÐÑ, ÚÕÑ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß
Ä ÂÔÔÑÙËÂÕÂØ ÔÑ ÔÕàÍËÐÅ-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ ÏÇÉÆÖ p-ÔËÔÕÇ-
ÏÂÏË ÐÇ ÒÑÆÚËÐâÇÕÔâ ÂÆÆËÕËÄÐÑÌ ÔØÇÏÇ: ÒÓË ÓÂÔÔÕÑâÐËË
3.5�A ÏÇÉÆÖ ÃÇÐÊÑÎßÐÞÏË ÍÑÎßÙÂÏË ÆËÏÇÓÂ p-NA ÄÇÎËÚËÐÞ
b, ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË ÔÖÒÇÓÏÑÎÇÍÖÎÞË ÒÑ ÂÆÆËÕËÄÐÑÌ
ÔØÇÏÇ ÓÂÄÐÞ 20.5 . 10730 Ë 24.6 . 10730 ÇÆ. ³¤³¿ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÑ.327 ¯Â ÒÓËÏÇÓÇ p-NA ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ
ÔÕÓÑÇÐËâ ÆËÏÇÓÂ ÂÆÆËÕËÄÐÂâ ÔØÇÏÂ ÐÂÓÖÛÂÇÕÔâ ÒÑ-ÓÂÊÐÑÏÖ:
ÎÇÐÕÑÚÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÃÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÐÂ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÍÑÎÑÐÚÂ-
ÕÑÌ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÏÑÚÇÄËÐÞ ÊÐÂÚÇÐËÇ b ÆÎâ H-ÔÄâÊÂÐÐÑÅÑ
(ÎÇÐÕÑÚÐÑÅÑ) ÆËÏÇÓÂ Ä 1.5 ÐËÉÇ ÂÆÆËÕËÄÐÑÌ ÑÙÇÐÍË.
£ ÓÂÃÑÕÂØ 177, 401, 402 ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÍÎÂÔÕÇÓÞMNAËÏÑÚÇÄËÐÞ
ÃÑÎßÛÑÅÑ ÓÂÊÏÇÓÂ. ±ÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ÂÔÔÑÙËÂÕÂ ÏÑÚÇÄËÐÞ,
ÔÑÔÕÑâÜÇÅÑ ËÊ 7 ÏÑÎÇÍÖÎ (ÏÑÆÇÎß ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ
²³¡), ÂÄÕÑÓÞ ÔÕÂÕßË 401 ÑÕÏÇÕËÎË, ÚÕÑ ÂÆÆËÕËÄÐÂâ ÏÑÆÇÎß
ÊÂÐËÉÂÇÕ äÔÖÒÇÓÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖáã ÄÇÎËÚËÐÖ ¯­°-ÄÑÔÒÓËËÏ-
ÚËÄÑÔÕË ÎËÛß ÐÂ 15%. ¡ÐÂÎËÊ ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ MNA (ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ
²³¡) Ä ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË ÑÔË a, ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑ ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑÌ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËá ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÆËÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ, ÒÑÍÂÊÂÎ,
ÚÕÑ ÂÆÆËÕËÄÐÂâ ÏÑÆÇÎß ÆÂÇÕ äÔÖÒÇÓÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖáã ÄÇÎËÚËÐÖ
Ä 5 ÓÂÊ ÏÇÐßÛÇ, Â Ä ÒÇÓÒÇÐÆËÍÖÎâÓÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâØ ì ÐÂ
30 ë 50% ÃÑÎßÛÇ. £ ÔÓÇÆÐÇÏ ÂÆÆËÕËÄÐÂâ ÏÑÆÇÎß ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÄÆÄÑÇ ÏÇÐßÛÇÌ ÄÇÎËÚËÐÇ.

¬ÂÍ ÑÕÏÇÚÇÐÑ ÄÞÛÇ (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ II), ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÍÓËÕÇÓËÇÏ
ÒÓË ÄÞÃÑÓÇ ÏÇÕÑÆÂ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ âÄÎâÇÕÔâ ÕÓÇÃÖÇÏÂâ ÕÑÚ-
ÐÑÔÕß. ±ÓË ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÏ ÑÕÃÑÓÇ ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞØ ¯­°-
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÑÎÖÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ÑÙÇÐÍË ËÐÕÇÓÇ-
ÔÖáÜËØ ÔÄÑÌÔÕÄ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÏÑÉÐÑ ÑÅÓÂÐËÚËÕßÔâ ËÎË
ÂÆÆËÕËÄÐÑÌ ÔØÇÏÑÌ Ä ÚËÔÕÑÏ ÄËÆÇ, ËÎË ÓÂÔÚÇÕÑÏ ÐÇÃÑÎßÛËØ
ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÐÂÎËÚËâ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÍÑÓÑÕÍËØ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÑÐÕÂÍÕÑÄ.

2. ³ÒÑÔÑÃÞ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÐÇÎËÐÇÌÐÑ-ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ

£ÞÛÇ ÃÞÎÑ ÑÕÏÇÚÇÐÑ, ÚÕÑ ÅÇÐÇÓÂÙËâ ÄÕÑÓÑÌ ÅÂÓÏÑÐËÍË
ÄÑÊÏÑÉÐÂ ÎËÛß Ä ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ. ³ÎÇ-
ÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÒÑËÔÍ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÖáÜËØÔâ Ä ÕÂÍËØ
ÅÓÖÒÒÂØ ì ÑÔÐÑÄÐÂâ ÊÂÆÂÚÂ ÆËÊÂÌÐÂ ¯­°-ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ. °ÆËÐ
ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÑÚÇÄËÆÐÞØ ÒÖÕÇÌ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚ-
ÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ì ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ØËÓÂÎßÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ.
°ÆÐÂÍÑ ÐÂÎËÚËÇ ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ
ÅÓÖÒÒ ì ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÇ ÖÔÎÑÄËÇ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËâ ¯­°-ÂÍÕËÄ-
ÐÑÔÕË, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÞÏ ÖÔÎÑÄËÇÏ âÄÎâÇÕÔâ ÑÒÕË-
ÏÂÎßÐÂâ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÂâ ÑÓËÇÐÕÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ,
ÒÓË ÍÑÕÑÓÑÌ ÄÍÎÂÆÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ
ÄÊÂËÏÐÑ ÖÔËÎËÄÂáÕ ÆÓÖÅ ÆÓÖÅÂ.49 ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÚÂÔÕÑ ØË-
ÓÂÎßÐÂâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ ÖÒÂÍÑÄÍÂ âÄÎâÇÕÔâ ÒÔÇÄÆÑÙÇÐÕÓÑ-
ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ (Ô ÆÄÖÏâ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÏË ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË Ä ÂÔËÏ-
ÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÚÂÔÕË àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÑÌ âÚÇÌÍË) ËÎË ÃÎËÊÍÂ Í ÕÂÍÑ-
ÄÑÌ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÓÂÃÑÕÞ 307, 403 ë 405). °ÔÐÑÄÐÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ
ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÌ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË ÊÂÍÎá-

ÚÂÇÕÔâ, ÄÑ-ÒÇÓÄÞØ, Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËË ÑÃÜËØ ÒÑÆØÑÆÑÄ Í ÒÓÇÆÔÍÂ-
ÊÂÐËá ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ,406 ë 408 Â ÄÑ-ÄÕÑÓÞØ, Ä ÕÑÏ,
ÚÕÑ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÖáÕÔâ
Ä ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒÂØ.409, 410

°ÃÞÚÐÑ àÕÑ ÑÃÝâÔÐâáÕ ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÞÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâÏË, ÒÓËÄÑÆâÜËÏË Í ÂÐÕËÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑÌ ÑÓËÇÐÕÂÙËË
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÆËÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ.16 °ÆÐÑÊÐÂÚÐÑÅÑ ÏÐÇ-
ÐËâ Ñ ÓÑÎË ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ×ÑÓÏËÓÑÄÂ-
ÐËË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÇ ÔÎÑÉËÎÑÔß. °ÆÐË ÂÄÕÑÓÞ
ÔÚËÕÂáÕ, ÚÕÑ ÄÍÎÂÆ àÕËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÐÇÄÇÎËÍ,411, 412 ÆÓÖ-
ÅËÇ ÒÑÎÂÅÂáÕ, ÚÕÑ ÑÐ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐ,413, 414 ÒÓËÚÇÏ ÑÃÇ ÕÑÚÍË
ÊÓÇÐËâ ÑÒËÓÂáÕÔâ ÐÂ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎ-
ÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØÔâ Ä ¬ÇÏÃÓËÆÉÔÍÑÏ ÃÂÐÍÇ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÆÂÐÐÞØ (¬¢³¥).415 °ÚÇÄËÆÐÑ, ÇÔÎË ÒÓËÆÇÓÉË-
ÄÂÕßÔâ ÒÑÔÎÇÆÐÇÌ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ, ÕÑ ÆÎâ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÐÇÙÇÐÕÓÑ-
ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÆÑÎÉÐÞ
ÒÓÑâÄÎâÕßÔâ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÔÒÑÔÑÃÐÞÇ
ÔÍÑÏÒÇÐÔËÓÑÄÂÕß äÔÕÓÇÏÎÇÐËÇã ÆËÒÑÎÇÌ Í ÂÐÕËÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑÌ
ÑÓËÇÐÕÂÙËË. ¥ÂÉÇ ÇÔÎË ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎß-
ÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÐÇ ÔÕÑÎß ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞ, Â ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕ-
ÓËÚÐÑÔÕß ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÔÑÄÑÍÖÒÐÞÏ
ÄÎËâÐËÇÏ ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ, ÕÑ Ë Ä ÕÂÍÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÐÂÎËÚËÇ ÔËÎ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÅÎË ÃÞ ÒÓÇÑÆÑ-
ÎÇÕß ÔÕÓÇÏÎÇÐËÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÔÕÂÕß ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÏ.
©ÆÇÔß ÕÂÍÉÇ ÔÎÇÆÖÇÕ ÖÚËÕÞÄÂÕß, ÚÕÑ ÏÞ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏ
¯­°-ÂÍÕËÄÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÃÎÂÆÂáÕ ÄÞÔÑÍËÏË
ÆËÒÑÎßÐÞÏË ÏÑÏÇÐÕÂÏË, ÚÂÔÕÑ ÒÓÇÄÞÛÂáÜËÏË 10 ¥,æ Ë
ÄÎËâÐËÇ ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÄÞÛÇ, ÚÇÏ
äÔÓÇÆÐÇÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÇã.

£ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÑÒËÔÂÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ Í ÒÓÑÃÎÇÏÇ
ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ
ÐÂ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ,
ÒÑÊÄÑÎâáÜËØ ÔÍÑÏÒÇÐÔËÓÑÄÂÕß ÔËÎÞ, ÒÓËÄÑÆâÜËÇ Í ÙÇÐÕÓÑ-
ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏ. ³ÓÇÆË ÐËØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ, ÔÍÎÑÐÐÞÇ Í ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÏÖ ÔÄâ-
ÊÞÄÂÐËá; ÄÞÓÂÜËÄÂÐËÇ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÔÑÎÇÌ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ
ÒÓÑâÄÎâáÕÔâ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ; ÔÑÍÓËÔ-
ÕÂÎÎËÊÂÙËâ, ÒÓËÄÑÆâÜÂâ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Í äÓÂÊÃÂÄÎÇÐËáã ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ Ë ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ
ÏÇÉÆÖ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ¯­°-ÂÍÕËÄÐÑÌ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ. £ÑÊÏÑÉÐÞ
ÕÂÍÉÇ ÍÑÏÃËÐÂÙËË àÕËØ ÔÒÑÔÑÃÑÄ. °ÆÐÂÍÑ ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÄÑÒÓÑÔ
ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ: ÇÔÎË Ä ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
ÇÔÕß ÕÂÍËÇ ÔËÎßÐÞÇ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÕÑ
ÍÂÍÖá ÖÒÂÍÑÄÍÖ ÑÐË ÃÖÆÖÕ ËÐÆÖÙËÓÑÄÂÕß? °ÕÄÇÕÂ ÐÂ ÆÂÐÐÞÌ
ÄÑÒÓÑÔ ÒÑÍÂ ÐÇÕ. ±ÑÎÐÑÇ ÑÔÄÇÜÇÐËÇ àÕÑÌ ÕÇÏÞ ÒÑÕÓÇÃÑÄÂÎÑ
ÃÞ ÐÂÒËÔÂÐËâ ÑÕÆÇÎßÐÑÅÑ ÑÃÊÑÓÂ. ±ÑàÕÑÏÖ ÊÆÇÔß ÒÓËÄÇÆÇÐÑ
ÎËÛß ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞØ ÒÓËÏÇÓÑÄ Ë ÐÂ ËØ ÑÔÐÑÄÇ ÒÓÇÆ-
ÒÓËÐâÕÂ ÒÑÒÞÕÍÂ ÆÂÕß ÑÙÇÐÍÖ àÕÑÌ ÄÂÉÐÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÞ.

²ÑÎß H-ÔÄâÊÇÌ ÍÂÍ ÑÆÐÑÅÑ ËÊ ÄÂÉÐÇÌÛËØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ
ÆËÊÂÌÐÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÇÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑ ÑÔÄÇÜÂ-
ÎÂÔß Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ.410, 416 ë 422 ³×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ
ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÒÓÂÄËÎÂ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ H-ÔÄâÊÇÌ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ: 1) ÐÂËÃÑÎÇÇ ÂÍÕËÄÐÞÇ ÆÑÐÑÓÞ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÞ ÒÓÑ-
ÕÑÐÑÄ ÆÑÎÉÐÞ ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÕß Ä H-ÔÄâÊÞÄÂÐËË; 2) H-ÔÄâÊß ÒÓÇÆ-
ÒÑÚÕËÕÇÎßÐÇÇ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÏÇÉÆÖ ÐÂËÃÑÎÇÇ à××ÇÍÕËÄÐÞÏË
ÆÑÐÑÓÑÏ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÏ.

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ¯­°-ÂÍÕËÄÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ ÒÑÔÄâÜÇÐÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÓÂÃÑÕ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÒÑÆÚÇÓÍËÄÂÎÂÔß
ÄÂÉÐÂâ ÓÑÎß H-ÔÄâÊÇÌ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ.306, 307, 423 ë 429 °ÆÐÂÍÑ ÕÂÍËÇ ÄÞÄÑÆÞ ÆÇÎÂÎËÔß ÖÉÇ
ÒÑÔÎÇ ÒÓÑÄÇÆÇÐËâ ²³¡ Ë ÂÐÂÎËÊÂ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÖÒÂÍÑÄÑÍ.
³ÎÇÆÖÇÕ ÕÂÍÉÇ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÂØ ÍÓÑÏÇ ÔËÎßÐÞØ
ËÏÇáÕ ÏÇÔÕÑ Ë ÔÎÂÃÞÇ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ:

æ ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ Ñ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËË ÙÇÐÕ-
ÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ Ë ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒ
ÔÒÇÙËÂÎßÐÑ ÆÎâ ÔËÎßÐÑÒÑÎâÓÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÇ ÒÓÑÄÑÆËÎË.

546 ¬.À.³ÖÒÑÐËÙÍËÌ, ´.£.´ËÏÑ×ÇÇÄÂ, ®.À.¡ÐÕËÒËÐ



ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞ ËÎË C7H_X. £ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞØ ÄÞÛÇ
ÓÂÃÑÕÂØ ÔËÎßÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ×ÑÓÏËÓÖáÕ ÎËÛß ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÌ ÏÑÕËÄ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÔÎÂÃÞÇ
ÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÞ ÊÂ ÄÊÂËÏÐÖá ÑÓËÇÐÕÂÙËá ÕÂÍËØ ÏÑÕËÄÑÄ. ¦ÔÎË
ÒÓË ÄÂÓßËÓÑÄÂÐËË ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ Ä ÓâÆÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÌ ÏÑÕËÄ Ô ÃÑÎßÛÑÌ ÆÑÎÇÌ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË ÔÑØÓÂÐâÇÕÔâ, ÕÑ
ÆÇÎÂÕß ÍÂÍËÇ-ÎËÃÑ ÒÓÑÅÐÑÊÞ Ñ ÄÎËâÐËË ÔÎÂÃÞØ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ ÐÂ ÔÖÒÓÂÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÑÓÅÂÐËÊÂÙËá ÏÑÎÇÍÖÎ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÎÑÉÐÑ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÂÐÂÎËÊ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÔÄÞÛÇ 40 ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ
NH2/NO2-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎË, ÄÊâÕÞØ ËÊ ¬¢³¥, ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ
ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÕß ÂÅÓÇÅÂÙËá ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÑÆÐÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇ-
ÐËË, ÅÆÇ ÊÂ ÔÚÇÕ H-ÔÄâÊÇÌ ×ÑÓÏËÓÖáÕÔâ ÒÑÎâÓÐÞÇ ÙÇÒÑÚÍË,
ÑÆÐÂÍÑ ÖÒÓÂÄÎâÕß ÄÊÂËÏÐÑÌ ÑÓËÇÐÕÂÙËÇÌ ÕÂÍËØ ÙÇÒÑÚÇÍ
ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ.430 £ ÓÂÃÑÕÇ 431 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 227a,b, ÑÕÎËÚÂáÜËØÔâ ÎËÛß ÊÂÏÇÔÕË-
ÕÇÎÇÏ. °ÃÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ËÊ ÑÆËÐÂÍÑÄÞØ ÐÇÙÇÐÕÓÑ-
ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ H-ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÔÎÑÇÄ, ÑÆÐÂÍÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâ 227a ÔÑÔÇÆÐËÇ ÔÎÑË ÖÒÂÍÑÄÂÐÞ ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑ, Â Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
227b ÑÐË ÔÄâÊÂÐÞ ÙÇÐÕÓÑÏ ÔËÏÏÇÕÓËË. ±Ñ ÆÂÐÐÞÏ
ÓÂÃÑÕÞ 431, Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÍÂÍËÇ-ÎËÃÑ ÔÒÇÙË×ËÚÇ-
ÔÍËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖáÜËÇ ØËÓÂÎßÐÖá
ÖÒÂÍÑÄÍÖ.

¥ÂÐÐÇÐÃÇÓÅ Ô ÔÑÂÄÕ.432 ë 435 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎ ÒÓÑÃÎÇÏÖ ËÐÕÇÓ-
ÒÓÇÕÂÙËË ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ H-ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÂÔÔÑ-
ÙËÂÕÑÄ, ÑÃÓÂÊÖáÜËØÔâ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ.
°ÔÐÑÄÐÑÌ ÄÑÒÓÑÔ ÊÆÇÔß ì ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÎË ÐÂËÃÑÎÇÇ àÐÇÓÅÇÕË-
ÚÇÔÍË ÄÞÅÑÆÐÞÌ ÂÔÔÑÙËÂÕ, ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÏÞÌ ÏÇÕÑÆÂÏË ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑÌ ØËÏËË, Ä ÓÇÂÎßÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÆÂÐÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ, Õ.Ç.
ËÏÇáÕ ÎË ÕÂÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÖá ÔËÎÖ? ¯ËÉÇ ÒÓË-
ÄÇÆÇÐÞ H-ÂÔÔÑÙËÂÕÞ (228 ë 231), ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ ÆÎâ
1,3-ÙËÍÎÑÅÇÍÔÂÆËÑÐÂ Ë ÖÍÔÖÔÐÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ.

¬ÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÂÔÔÑÙËÂÕÂ 228 ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ ËÊ
ÏÑÎÇÍÖÎ, ÐÂØÑÆâÜËØÔâ Ä ÇÐÑÎßÐÑÌ ×ÑÓÏÇ Ë ËÏÇáÜËØ ÂÐÕË-
ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËá, ÒÓË àÕÑÏ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÌ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ
(HF/6-31G** Ë AM1) ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ä ÓâÆÖ ÍÇÕÑÐÐÂâ ×ÑÓ-
ÏÂ>ÇÐÑÎßÐÂâ ×ÑÓÏÂ/ÔËÐ-ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËâ> ÇÐÑÎßÐÂâ ×ÑÓÏÂ/
ÂÐÕË-ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËâ. °Ã ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ
ÄÞÅÑÆÐÑÔÕË H-ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÏÑÐÑ-
ÏÇÓÑÏ Ä ÍÇÕÑÐÐÑÌ×ÑÓÏÇÏÑÉÐÑ ÔÖÆËÕß ÒÑ ÆÂÐÐÞÏÓÂÔÚÇÕÑÄ Ä

ÒÓËÃÎËÉÇÐËË AM1 (ÕÂÃÎ. 36). £ËÆÐÑ, ÚÕÑ Ä H-ÔÄâÊÂÐÐÞØ
ÙÇÒÑÚÍÂØ, ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞØ ËÊ ÔËÐ- Ë ÂÐÕË-ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ, ÐÇÑÃØÑ-
ÆËÏÑ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÕÓÇØ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÚÕÑÃÞ ÕÂÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔÕÂÎÂ
ÄÞÅÑÆÐÇÇ, ÚÇÏ ÕÑ ÉÇ ÚËÔÎÑ ÐÇÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ËÊÑÎËÓÑ-
ÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÍÇÕÑÐÐÑÌ ×ÑÓÏÇ, Â ÙÇÒÑÚÍÂ ÂÐÕË-ÍÑÐ×ÑÓ-
ÏÇÓÑÄ 228, ÐÂÃÎáÆÂÇÏÂâ Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ, ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÐÂËÃÑÎÇÇ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÄÞÅÑÆÐÑÌ ÕÑÎßÍÑ ÒÓË ÂÅÓÇÅÂÙËË ÐÇ ÏÇÐÇÇ
ÛÇÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ. ²ÂÃÑÕÞ 434, 435 ÒÑÔÄâÜÇÐÞ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇ-
ÔÍËÏ ÓÂÔÚÇÕÂÏ H-ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ ÖÍÔÖÔÐÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ
(ÂÅÓÇÅÂÕÞ 229, 231). ®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÆËÏÇÓÑÄ ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÑÃÝâÔÐËÕß ÇÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ. £ÏÇÔÕÑ ÑÉËÆÂÇÏÑÅÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ

ÑÆÐÂ ËÊ H-ÔÄâÊÇÌ C=O_H7O ÊÂÏÇÜÇÐÂ ÐÂ C=O_H7CH2

ÔÄâÊß, Ë Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÏÑÕËÄÑÏ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÖÍÔÖÔÐÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ ÔÎÖÉÂÕ H-ÔÄâÊÂÐÐÂâ ÙÇÒÑÚ-
ÍÂ 231. ´ÑÎßÍÑ ÓÂÔÚÇÕ ÕÓÇØÏÇÓÐÑÅÑ ÍÎÂÔÕÇÓÂ, ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÑÅÑ
ËÊ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÙÇÒÑÚÇÍ Ë ÄÍÎáÚÂáÜÇÅÑ 36 ÏÑÎÇÍÖÎ, ÒÑÍÂÊÂÎ,
ÚÕÑ ÑÃÓÂÊÖÇÏÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÃÑÎÇÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÄÞÅÑÆÐÂ, ÚÇÏ
ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÂâ ËÊ H-ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÆËÏÇÓÑÄ. ¿ÕË ÆÂÐÐÞÇ ÑÆÐÑ-
ÊÐÂÚÐÑ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÄÂÉÐÑÔÕË ÍÑÑÒÇÓÂÕËÄÐÑÅÑ à××ÇÍÕÂ
ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ, Õ.Ç. ÑÃ ÑÕÔÖÕÔÕÄËË ÂÆÆËÕËÄ-
ÐÑÔÕË àÐÇÓÅËË ÒÓË ÆÑÃÂÄÎÇÐËË ÍÂÉÆÑÌ ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ Í ÍÎÂÔÕÇÓÖ.

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÄÞÄÑÆÞ ÔÆÇÎÂÐÞ Ë ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÍÓËÔÕÂÎÎË-
ÚÇÔÍËØ ÖÒÂÍÑÄÑÍ ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÑÄ, ÏÑÚÇÄËÐÞ, Ò-ÃÇÐÊÑØËÐÑ-
ÐÂ.436 ë 438 °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÑÒËÔÂÐÐÑÇ ÄÞÛÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇ-
ÔÍÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÔÑ-
ÇÆËÐÇÐËÌ Ô ËÊÄÇÔÕÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÍÂÓÃÑÐÑÄÞÇ
ÍËÔÎÑÕÞ, ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÖÒÂÍÑÄÑÍ ÍÑÕÑÓÞØ
ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ­ÇÌÊÇÓÑÄËÚÇÏ,439 âÄÎâáÕÔâ
ÐÂËÃÑÎÇÇ âÓÍËÏ ÒÓËÏÇÓÑÏ: ÊÐÂâ ÎËÛß ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÖ, ÐÇÎßÊâ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÍÂÍÖá-ÎËÃÑ ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ
ÕÓÇØÏÇÓÐÑÏ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÏ ÔÕÓÑÇÐËË, ÐÑ ÆÂÉÇ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ
ÔÖÆËÕßÑ ÔÒÑÔÑÃÇÂÅÓÇÅÂÙËËÏÑÎÇÍÖÎÄÑÆÐÑÏËÊÏÇÓÇÐËË.410, 440

°ÆÐÂÍÑ Ä ÓâÆÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÒÑÆØÑÆ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÏÇÕÑÆÇ
ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ, ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß ÑÕÐÑÔË-
ÕÇÎßÐÖá ÄÞÅÑÆÐÑÔÕß ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ Ë ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏ-
ÏÇÕÓËÚÐÞØ ÆËÏÇÓÑÄ. ´ÂÍ, ÇÔÎË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÒÑÔÎÇÆÐËØ
ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÑ, ÕÑ ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÐÇÙÇÐÕ-
ÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ.81, 82

¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, Ä ÙÇÎÑÏ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÂâ ÔËÎÂ ÏÇÕÑÆÑÄ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÖÒÂÍÑÄÑÍ ÐÇÄÞÔÑÍÂ. ªÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËâ 441 ë 444, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞÇ ÕÇÔÕËÓÑÄÂÐËá ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ
ÒÓÑÅÓÂÏÏ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ, ÒÑÍÂ-
ÊÂÎË, ÚÕÑ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÔÓÇÆË 5 ë 10 ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ ÐÂËÃÑÎÇÇ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÄÞÅÑÆÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖÇÕ Ë äÒÓÂÄËÎß-
ÐÂâã, ÐÑ ÑÐÂ ÊÂÐËÏÂÇÕ ÆÂÎÇÍÑ ÐÇ ÒÇÓÄÑÇ ÏÇÔÕÑ.

³ÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÌ ÂÐÂÎËÊ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË, ÐÂÍÑÒ-
ÎÇÐÐÑÌ Ä ¬¢³¥, ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÄÞâÄËÕß ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓ-
ÐÑÔÕË ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ Ä ÕÇØ ËÎË ËÐÞØ ÍÎÂÔÔÂØ
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´ÂÃÎËÙÂ 36. ©ÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËË (ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71) ÆÎâ ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ 228, 230
Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÚËÔÎÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎ (N ).

N ®ÑÎÇÍÖÎÂ N ®ÑÎÇÍÖÎÂ

228 230 228 230

2 1.5 0.1 6 73.1 73.0
3 70.7 71.4 7 73.5 73.3
4 71.9 72.2 ? 75.7 74.9
5 72.6 72.7
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ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. £ ÔÇÓËË ÓÂÃÑÕ ¿ÕÕÇÓ Ô ÔÑÂÄÕ. ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÕÂÍËÇ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÆÎâ ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÑÄ,445 ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÔÑÍÓËÔÕÂÎ-
ÎËÊÂÙËË ×ÇÐÑÎ ëÒËÓËÆËÐ,446 ÃÇÐÊÑÌÐÞØ ÍËÔÎÑÕ 447 Ô ÙÇÎßá
ÒÑËÔÍÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÖáÜËØÔâ Ä ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕ-
ÓËÚÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒÂØ.

³ÓÇÆË NH2/NO2-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÕËÒÂ

Ä 46% ÔÎÖÚÂÇÄ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÂâ ÖÒÂÍÑÄÍÂ, Ä
ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÆÎâ ÄÔÇØ ÂØËÓÂÎßÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ
ÆÂÐÐÞÏ ¬¢³¥, ÕÑÎßÍÑ Ä 11% ÔÎÖÚÂÇÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ ÍÓËÔÕÂÎÎË-
ÊÖÇÕÔâ Ä ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒ-
ÒÂØ.445 °ÔÐÑÄÐÞÏ ÏÑÕËÄÑÏ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ
NH2/NO2-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ âÄÎâáÕÔâ H-ÔÄâÊÂÐÐÞÇ
ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÇ ÙÇÒÑÚÍË. £ ÓÂÃÑÕÇ 446 ÆÎâ 22 ÒÓÑÆÖÍ-
ÕÑÄ ÔÑÍÓËÔÕÂÎÎËÊÂÙËË ×ÇÐÑÎÂ Ë ÒËÓËÆËÐÂ ÒÓÑÄÑÆËÎË ËÊÏÇ-
ÓÇÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ¯­°-ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË ÏÇÕÑÆÑÏ
ÒÑÓÑÛÍÂ. ¤ÇÐÇÓÂÙËâ ÄÕÑÓÑÌ ÅÂÓÏÑÐËÍË ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÂ ÆÎâ
ÚÇÕÞÓÇØ ÑÃÓÂÊÙÑÄ, ÚÕÑ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 18%, Õ.Ç. ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÃÑÎßÛÇ
ÔÓÇÆÐÇÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ. ¡ÐÂÎËÊ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ
ÖÒÂÍÑÄÑÍ ÃÇÐÊÑÌÐÞØ ÍËÔÎÑÕ ÒÑÍÂÊÂÎ,447 ÚÕÑ ÇÔÎË Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ
ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÆËÏÇÓ 232, ÕÑ 98% ÕÂÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ âÄÎâáÕÔâ
ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÏË, ÇÔÎËÉÇ ÑÔÐÑÄÐÞÏÏÑÕËÄÑÏ âÄÎâÇÕÔâ
H-ÔÄâÊÂÐÐÂâ ÙÇÒÑÚÍÂ, ÕÑ Ä 52% ÔÎÖÚÂÇÄ ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ ÐÇÙÇÐÕ-
ÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÂâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÂâ ÖÒÂÍÑÄÍÂ. £ÇÓÑâÕÐÑÔÕß
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÙÇÒÑÚÇÍ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÄÞÛÇ ÆÎâ ÑÓÕÑ-ÊÂÏÇÜÇÐ-
ÐÞØ ÍËÔÎÑÕ, ÄÑ-ÒÇÓÄÞØ, ÊÂ ÔÚÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ H-ÔÄâÊÇÌ, Ë ÄÑ-ÄÕÑÓÞØ, ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÔÕÇ-
ÓËÚÇÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ, ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÖáÜËØ ÄÞØÑÆÖ ÅÓÖÒÒÞ COOH
ËÊ ÒÎÑÔÍÑÔÕË ÙËÍÎÂ.

¥Îâ ÒÓÇÆÑÕÄÓÂÜÇÐËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ
ÆËÏÇÓÑÄ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 448, 449 ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÔËÐÕÇÊËÓÑÄÂÕß ÔÎÑÉ-
ÐÞÇ à×ËÓÞ 3-(4-ÐËÕÓÑ×ÇÐËÎ)-2-×ÇÐËÎÂÍÓËÎÑÄÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ.
³ÑÇÆËÐÇÐËâ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑÕÑÐ ÊÂÏÇÜÇÐ ÐÂ ÅÓÖÒÒÞ
p-MeO7C6H4 ËMe, ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÖáÕÔâ Ä ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚ-
ÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒÂØ, ÒÓËÚÇÏ ÆÎâ Me-ÒÓÑËÊÄÑÆ-
ÐÑÅÑ ÖÒÂÍÑÄÍÂ ÃÎËÊÍÂ Í ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÌ.

¡ÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕ 450, 451 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ ÅËÆÓÂÊÑ-
ÐÑÄ. ªÊ 28 ÔËÐÕÇÊËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 20 ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÖáÕÔâ
Ä ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒÂØ, ÚÕÑ
ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ËÊÏÇÓÇÐËÌ ¯­°-ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔ-
ÕÇÌ Ä ÒÑÓÑÛÍÇ.

¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ àÕÑÅÑ ÓâÆÂ ÃÞÎË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ
ÏÇÕÑÆÑÏ ²³¡. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ Ä ÒÑÆÂÄÎâáÜÇÏ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ
ÔÎÖÚÂÇÄ ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ l-ÑÃÓÂÊÐÂâ ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÂâ
H-ÔÄâÊÂÐÐÂâ ÙÇÒÑÚÍÂ 233, ØÑÕâ ÒÓËÚËÐÞ, ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂáÜËÇ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÕÂÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÐÇ ÔÑÄÔÇÏ âÔÐÞ.

¹ÂÔÕËÚÐÑ àÕÑ ÑÃÝâÔÐÇÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 306, 307, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá Dë p ëAëD0-ËÏËÐÑÄ (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ IV). ¬ÂÍ Ë Ä

ÔÎÖÚÂÇ ÅËÆÓÂÊÑÐÑÄ, ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ËÏËÐÑÄ
ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ ËÊ l-ÑÃÓÂÊÐÞØ ÙÇÒÑÚÇÍ. ¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÆÇÕÂÎßÐÑÅÑ
ÂÐÂÎËÊÂ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÖÒÂÍÑÄÑÍ ËÏËÐÑÄ ÂÄÕÑÓÞ
ÓÂÃÑÕ 306, 307 ÃÑÎÇÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÐÑ ÑÃÝâÔÐËÎË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ
ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒ. ¦ÔÎË
ÑÕÆÇÎßÐÂâ H-ÔÄâÊÂÐÐÂâ ÙÇÒÑÚÍÂ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÒÖÔÕÑÕÞ, ÕÑ ÑÐË
ÊÂÒÑÎÐâáÕÔâ ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË ÔÑÔÇÆÐËØ ÙÇÒÑÚÇÍ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÐÇÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑÏÖ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÏÖ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËá ÙÇÒÑÚÇÍ, Â
ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ËÔÍÎáÚÂÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÂÐÕËÒÂÓÂÎÎÇÎß-
ÐÑÌ ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË.

¥ÂÐÐÞÇ ²³¡ ÆÓÖÅËØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÅËÆÓÂÊÑÐÑÄ 452 ë 456

ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÄÞÄÑÆÂÏË ÓÂÃÑÕ 450, 451. ªÐÕÇÓÇÔÐÑ, ÚÕÑ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÕÑÅÑ ÓâÆÂ ÒÑÆÚËÐâáÕÔâ
ÑÔÐÑÄÐÑÏÖ ÒÓÂÄËÎÖ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ H-ÔÄâÊÇÌ, ÖÒÑÏâÐÖÕÑÏÖ
ÄÞÛÇ. ¦ÔÎË ÅÓÖÒÒÂ Ar7D ÐÇ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ
ÂÍÕËÄÐÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ H-ÔÄâÊÞÄÂÐËâ, ÕÑ ÄÔÇÅÆÂ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÏÇÉ-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÔÄâÊß N7H_O(NO), ÑÆÐÂÍÑ ÒÓË ÄÄÇÆÇÐËË
ÆÑÐÑÓÐÞØ ÅÓÖÒÒ OR ÔËÔÕÇÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ÏÇÐâÇÕÔâ;
ÒÓË àÕÑÏ ÏÑÅÖÕ ÓÇÂÎËÊÑÄÂÕßÔâ ÍÂÍ ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÇ,
ÕÂÍ Ë ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ.

®ÂÔÔÇ Ô ÔÑÂÄÕ.457 ë 467 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÔÑÎÇÌ, ÔÑÔÕÑâÜËØ ËÊ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÕËÑÐÂ 2-ÂÏËÐÑ-
5-ÐËÕÓÑÒËÓËÆËÐËâ (2A5NP+) Ë ÒÓÑÕËÄÑËÑÐÂ (An7) ÍÂÍ ÑÓÅÂ-
ÐËÚÇÔÍÑÌ, ÕÂÍ Ë ÐÇÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ÒÓËÓÑÆÞ. ±ÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÏÇÉÆÖ
ÍÓÂÕÚÂÌÛËÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇÏ H2N_NH2 Ë ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕßá ÓÇÂÎË-
ÊÂÙËË ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒ
(ÕÂÃÎ. 37). ¦ÔÎË ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 4�A, ÕÑ ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ
ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÂâ ÖÒÂÍÑÄÍÂ; Ä ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÊÐÂÚÇÐËÌ
3.8 ë 4.0�A ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÍÂÍ ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ,
ÕÂÍ Ë ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ. ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ,
ÑÃÝâÔÐÇÐËÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ ÄÎËâÐËâ
ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÓÂÔÔÕÑâ-
ÐËâ H2N_NH2 ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÐÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÄÑ
ÄÔÇØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÔËÎßÐÞÇ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÔÄâÊË,
×ÑÓÏËÓÖáÜËÇ ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÏÑÕËÄ ÖÒÂÍÑÄÑÍ. ³ÎÇÆÖÇÕ ÕÂÍÉÇ
ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕß a priori, Ä ÍÂÍÖá ÑÃÎÂÔÕß ÒÑÒÂÆÇÕ
ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ H2N_NH2 ÆÎâ ÕÑÌ ËÎË ËÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, Â ÔÎÇÆÑ-
ÄÂÕÇÎßÐÑ, ÍÂÍÑÌ ÃÖÆÇÕ ÖÒÂÍÑÄÍÂ, ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ.

£ ÓÂÃÑÕÂØ 468 ë 471 ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 234 ë 237, Ä
ÍÑÕÑÓÞØ ÕÑÎßÍÑ ÒÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ ÆÎËÐÂØ ÂÎÍËÎßÐÑÌ ÙÇÒË
ÓÇÂÎËÊÖÇÕÔâ ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÂâ ÖÒÂÍÑÄÍÂ. ¡ÄÕÑÓÞ ÄÞÆÇ-
ÎËÎË ÕÓË ÑÔÐÑÄÐÞØ ÄÍÎÂÆÂ Ä àÐÇÓÅËá ÓÇÛÇÕÍË: H-ÔÄâÊË,
ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÞÇ Ë ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.
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´ÂÃÎËÙÂ 37. ¬ÑÓÓÇÎâÙËâ ÏÇÉÆÖ ÍÓÂÕÚÂÌÛËÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇÏ
H2N_NH2 (r) Ë ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕßá ÓÇÂÎËÊÂÙËË ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ 2A5NP+ .An7.

An7 r, �A ±Ó. ÅÓ. An7 r, �A ±Ó. ÅÓ.

HSOÿ4 3.454 Pbca Cl7 4.702 P21
InCl3ÿ6 3.465 P21/a Br7 4.807 P21
BFÿ4 3.528 P21/n H2PO

ÿ
4 6.747 Pna21

H2PO
ÿ
3 3.809 C2/c H2AsOÿ4 6.941 Pna21

I7 3.955 P21/a Cr2O
2ÿ
7 3.896 P21nb

Br7 4.029 P21/a CHCl2COOÿ2 3.949 P212121
CCl3CO

ÿ
2 3.956 P21/n [(HO)3PCH2CO2H)]7 7.070 P212121

548 ¬.À.³ÖÒÑÐËÙÍËÌ, ´.£.´ËÏÑ×ÇÇÄÂ, ®.À.¡ÐÕËÒËÐ



¥Îâ ÆËÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÄÐÖÕ-
ÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ H-ÔÄâÊË Ä àÐÇÓÅËá ÓÇÛÇÕÍË ÄÐÑÔâÕ ÄÍÎÂÆ
ÕÑÎßÍÑ ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÞÇ Ë ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ.
±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÞØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ, Ô ÖÄÇÎËÚÇ-
ÐËÇÏ ÆÎËÐÞ ÂÎÍËÎßÐÑÌ ÙÇÒË ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÄÑÊÓÂ-
ÔÕÂÇÕ, Â ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÂâ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ËÊ-ÊÂ ÖÄÇÎËÚÇÐËâ
ÓÂÊÏÇÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ¡ÄÕÑÓÞ ÖÔÕÂÐÑÄËÎË, ÚÕÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËâ ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ
äÃÂÎÂÐÔã ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏË. °ÆÐÂÍÑ, ÇÔÎË ÕÑÕ
×ÂÍÕ, ÚÕÑ ÆËÒÑÎß-ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ËÐÆÖÙËÓÖáÕ
ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÖá ÖÒÂÍÑÄÍÖ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÑÚÇÄËÆÇÐ, ÕÑ
ÍÂÍÖá ÖÒÂÍÑÄÍÖ ËÐÆÖÙËÓÖáÕ ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ? ¦ÔÎË ì ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÖá, ÕÑ ÐÇ ÄÒÑÎÐÇ âÔÐÑ,
ÒÑÚÇÏÖ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÚÇÓÇÊ ÕÑÚÍÖ äÃÂÎÂÐÔÂã Ë ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ
ÖÆÎËÐÇÐËË ÂÎÍËÎßÐÑÌ ÙÇÒË ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÖáÕÔâ Ä
ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒÒÂØ. ¬ÂÍ ÑÕÏÇ-
ÚÇÐÑ ÄÞÛÇ, ÄÎËâÐËÇ ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÞØ ÔËÎ ÐÂ ÖÒÂÍÑÄÍÖ ÏÑÎÇÍÖÎ
Ä ÍÓËÔÕÂÎÎÇ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÕß, Ë, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, Ä
àÕÑÏ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ ÑÆÐÂ ËÊ ÒÓËÚËÐ ÐÇÒÓÇÆÔÍÂÊÖÇÏÑÔÕË ÍÓË-
ÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ.

¦ÜÇ ÑÆËÐ ÒÑÆØÑÆ ì ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ âÄÎÇÐËâ ÒÑÎËÏÑÓ-
×ËÊÏÂ 472, 473 Ë ÒÑËÔÍ ÖÔÎÑÄËÌ ÆÎâ ÄÞÓÂÜËÄÂÐËâ ÏÑÆË×ËÍÂ-
ÙËË, ÍÓËÔÕÂÎÎËÊÖáÜÇÌÔâ Ä ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ÅÓÖÒÒÇ. £ ÓÂÃÑÕÂØ 474, 475 ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÂÕÇ-
ÓËÂÎÂ ¬¢³¥ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÐÂËÃÑÎÇÇ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÐÞÇ ÒÑÎË-
ÏÑÓ×ÐÞÇ ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÇ ë ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÇ
ÒÂÓÞ (P21/c ëP212121; P21/c ëP21; P21/c ëPc; P21/c ëPna21).
±Ñ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÔÆÇÎÂÐÞ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÑÃÜËÇ
ÄÞÄÑÆÞ. °ÃÞÚÐÑ Ä ÒÂ'ÓÂØ, ÅÆÇ ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÂâ ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ âÄÎâÇÕÔâ ØËÓÂÎßÐÑÌ, ÊÂ ÔÚÇÕ ÒÓÑÚÐÞØ
ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ØËÓÂÎßÐÞÇ
×ÓÂÅÏÇÐÕÞ (ÔÎÑË, ÙÇÒÑÚÍË). ±ÑÎËÏÑÓ×ËÊÏ ÕÂÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÔÄâÊÂÐ Ô ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÄÊÂËÏÐÑÌ ÑÓËÇÐÕÂÙËÇÌ àÕËØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ
Ë, ÍÂÍ ÑÕÏÇÚÇÐÑ ÄÞÛÇ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÔÎÂÃÞÏË ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏË. ´ÂÍËÇ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞÇ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË
ÚÂÔÕÑ âÄÎâáÕÔâ ÔÑÒÖÕÔÕÄÖáÜËÏË, Õ.Ç. ÒÑÎÖÚÂáÕÔâ Ä ÑÆËÐÂ-
ÍÑÄÞØ ÖÔÎÑÄËâØ (ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß, ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ, ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ).
´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÆÂÉÇ ÔÕÑÎß ÆÇÕÂÎßÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÒÑÎÐÑÔÕßá ÑÕÄÇÕËÕß ÐÂ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÞÌ ÄÑÒÓÑÔ: ÍÂÍ ÏÑÉÐÑ
ÒÑÎÖÚËÕß ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÖá ÏÑÆË×ËÍÂÙËá? ¬ ÕÑÏÖ ÉÇ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÚÂÔÕÑ ÆÄÇ (ËÎË ÃÑÎÇÇ) ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÞÇ ×ÑÓÏÞ
âÄÎâáÕÔâ ÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÏË.476, 477

±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÑÆÐËÏ ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÐÞØ ÒÑÆØÑ-
ÆÑÄ Í ÆËÊÂÌÐÖ ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ âÄÎâÇÕÔâ
ÒÑÆØÑÆ, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞÌ­ÇÌÊÇÓÑÄËÚÇÏ Ë­ÂØÂÄÑÏ,478, 479 ÑÔÐÑ-
ÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÔÎÇÆÑÄÞØ ÍÑÎËÚÇÔÕÄ ÆÑÃÂÄÑÍ, ÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ËÐÅËÃËÓÖáÕ ÓÑÔÕ ÕÑÌ ËÎË ËÐÑÌ ÒÑÎËÏÑÓ×ÐÑÌ ÏÑÆË×Ë-
ÍÂÙËË. ¿ÕÑÕ ÒÑÆØÑÆ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË, ÚÕÑ Ä ÓÂÔ-
ÕÄÑÓÇ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÊÂÓÑÆÞÛË ÄÔÇØ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÏÑÆË×ËÍÂ-
ÙËÌ, ÑÆÐÂÍÑ ÍÓËÔÕÂÎÎ ÄÞÓÂÔÕÂÇÕ ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÅÑ
ÊÂÓÑÆÞÛÂ. ¦ÔÎË Ä ÓÂÔÕÄÑÓ ÄÄÇÔÕË ÐÇÃÑÎßÛÑÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ
ÄÇÜÇÔÕÄÂ, ÔÒÑÔÑÃÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÑÄÂÕß Ô ÐÂËÃÑÎÇÇ ÃÞÔÕÓÑ
ÓÂÔÕÖÜËÏË ÅÓÂÐâÏË ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÂ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÅÑ ÒÑÎË-
ÏÑÓ×Â Ë ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÕÑÓÏÑÊËÕß ÇÅÑ ÓÑÔÕ, ÕÑ àÕÑ ÖÄÇÎËÚËÕ
ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÆÓÖÅËØ ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ.

VI. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ
£ÞÃÑÓ ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÅÑ ÒÖÕË ÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÐËâ ¯­°-ÏÂÕÇÓËÂ-
ÎÑÄ ÃÂÊËÓÖÇÕÔâ ÐÂ ÊÐÂÐËË Ë à××ÇÍÕËÄÐÑÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË
ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ¯­°-
ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

°ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÍÑÏÃËÐÂÕÑÓÐÞÌ ÒÑËÔÍ ÐÑÄÞØ ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ
ÒÖÕÇÏ ÔËÐÕÇÊÂ Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ ËÊÏÇÓÇÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ (ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, ÏÇÕÑÆÑÏÒÑÓÑÛÍÂ) ÄÓâÆ ÎË ÑÒÕËÏÂÎÇÐ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇÏÞ
ÏËÐÖÇÏ ÔÕÂÆËá ÑÙÇÐÍË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË
(ÍÑÕÑÓÂâ ÐÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÕÇÓÇÔÂ), ÑÆÐÂÍÑ
ÆÂÐÐÞÌ ÔÒÑÔÑÃ ÕÓÇÃÖÇÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞØ ÊÂÕÓÂÕ ÄÓÇÏÇÐË Ë ÓÇÂÍ-
ÕËÄÑÄ. ¬ ÕÑÏÖ ÉÇ ÏÇÕÑÆ ÒÑÓÑÛÍÂ ÆÂÇÕ ÎËÛß à××ÇÍÕËÄÐÑÇ
ÊÐÂÚÇÐËÇ ¯­°-ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË Ë ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÂÐÂÎËÊËÓÑ-
ÄÂÕß ÒÓËÚËÐÞ, ÒÓËÄÑÆâÜËÇ Í ÆÂÐÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÇ, Â ÔÎÇÆÑÄÂÕÇ-
ÎßÐÑ, ÐÇ ÆÂÇÕ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÌ ÆÎâ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ
ÙÇÎÇÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÑÅÑ ÒÑËÔÍÂ.

±ÓÑÃÎÇÏÖ ÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÐËâ à××ÇÍÕËÄÐÞØ¯­°-ÏÂÕÇÓËÂ-
ÎÑÄ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÖÆÑÃÐÑ Ë ÎÑÅËÚÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÆÄÂ ÒÑÔÎÇ-
ÆÑÄÂÕÇÎßÐÞØ àÕÂÒÂ: ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ Ë ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËÌ.

¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÄÞÔÑÍËÌ ÖÓÑÄÇÐß ÓÂÊÄËÕËâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ËÊÏÇÓÇÐËâ ¯­°-ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ,
ÑÔÐÑÄÐÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÐÇÄÞÔÑÍÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕË ÒÑÎÖÚÂÇÏÞØ ÆÂÐÐÞØ
ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÕÇÏ, ÚÕÑ ÑÃÝÇÍÕÑÏ ËÊÏÇÓÇÐËâ âÄÎâÇÕÔâ ÐÇ ËÊÑÎËÓÑ-
ÄÂÐÐÂâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ, Â ÒÓÑÆÖÍÕ ÇÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ô ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, ÕÑÚÐÑÇ ÔÕÓÑÇÐËÇ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÐÇËÊÄÇÔÕÐÑ. £ ÊÂÄË-
ÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÏÑÉÇÕ ÄÂÓßËÓÑÄÂÕß Ä ÆÑÄÑÎßÐÑ ÛËÓÑÍÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ, ÓÂÊÎË-
ÚÂâÔß Ä ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÓÂÊ. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÞ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÃÑÎÇÇ
ÕÑÚÐÞ, ÑÆÐÂÍÑ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÓÂÊÎÂ-
ÅÂÇÕÔâ ÆÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä ÅÂÊÑÄÖá ×ÂÊÖ. ±ÓÑÃÎÇÏÞ, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô
ÓÂÊÐÞÏË ÔÒÑÔÑÃÂÏË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐ-
ÐÞØ (ÔÏ. ×ÑÓÏÖÎÞ (3), (4)) Ë Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÊÐÂÚÇÐËÌ ÔÕÂÐÆÂÓÕÑÄ, ÊÂÕÓÖÆÐâáÕ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÓÂÊÐÞÏË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎâÏË. °ÆÐÂÍÑ
ÇÔÎË ÆÎâ ÔÇÓËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÞ ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ ÑÆÐÑÌ
ÐÂÖÚÐÑÌ ÅÓÖÒÒÑÌ, ÕÑ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÏÑÉÐÑ ÂÐÂÎËÊËÓÑ-
ÄÂÕß ÐÂ ÒÑÎÖÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ ÖÓÑÄÐÇ. ±ÓË àÕÑÏ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÚÂÔÕÑ ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÄÐÑÄß ËÔÔÎÇÆÖÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÓÂÄÐËÄÂáÕ
Ô ÆÂÐÐÞÏË ËÊÏÇÓÇÐËÌ ÖÉÇ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞØ
Ä ÕÇØ ÉÇ ÖÔÎÑÄËâØ. ³ ÖÚÇÕÑÏ àÕÑÅÑ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÂ, Â ÕÂÍÉÇ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÑÄ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÌ ÓÂÃÑÕÇ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐÞ ¯­°-ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÓâÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ­ËÕÇÓÂÕÖÓÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ,
ÍÂÔÂáÜËÇÔâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÔÚÇÕÂ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ,
ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ ÍÂÍ ÏËÐËÏÖÏ ÑÃ ËØ ÒÑÎÖÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏ
ÔÑÅÎÂÔËË. ¥Îâ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ¯­°-ÔÄÑÌÔÕÄ
ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÒÕËÏÂÎßÐÞÏË âÄÎâáÕÔâ ÓÂÔÚÇÕÞ Ä ÓÂÏÍÂØ ÕÇÑÓËË
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÅËÃÓËÆÐÞØ ×ÖÐÍ-
ÙËÑÐÂÎÑÄ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ B3LYP Ë B97.

±ÓË ÒÑÆØÑÆÇ Í ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏÖ ÆËÊÂÌÐÖ ÔÎÇÆÖÇÕ ÓÂÊÎË-
ÚÂÕß ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ä ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ
×ÑÓÏÇ (ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÄÍÎÂÆ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÙÄËÕÕÇÓ-
ËÑÐÐÑÌ ×ÑÓÏÞ ÐÇÄÇÎËÍ). ¦ÔÎË ÔØÇÏÂÕËÚÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß ÊÂÄË-
ÔËÏÑÔÕß ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË ÑÕ ÔÕÇÒÇÐË ÔÏÇÛÇÐËâ ÐÇÌ-
ÕÓÂÎßÐÑÌ (cVB) Ë ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÑÌ (cCT) ×ÑÓÏ (ÓËÔ. 10), ÕÑ
ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÞ ÑÍÂÊÞÄÂáÕÔâ Ä ÒÓÂÄÑÌ ÚÂÔÕË ÅÓÂ×ËÍÂ
(Ä ÑÃÎÂÔÕË ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ b), Â ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞÇ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ Ä ÎÇÄÑÌ. ¤ËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
ÔÎÇÆÖáÜËØ ÑÔÐÑÄÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ: ÔËÎÞ D/A-ÅÓÖÒÒ, àÐÇÓ-
ÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÓÑÅÂ ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (ÂÓÑÏÂÕËÚ-
ÐÑÔÕË) p-ÔËÔÕÇÏÞ, ÇÇ ÆÎËÐÞ Ë àÎÇÍÕÓÑÐÑÆÇ×ËÙËÕÐÞØ (ËÊÃÞ-
ÕÑÚÐÞØ) ÔÄÑÌÔÕÄ. £ÔÇ àÕË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÔÕÇÒÇÐß
ÆÇÎÑÍÂÎËÊÂÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä Dë p ëA-ÏÑÎÇÍÖÎÇ Ä ÙÇÎÑÏ.
¢ÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ¯­°-ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ ×ÑÓÏÇ ÒÑÒÂÆÂáÕ
Ä ÑÃÎÂÔÕß ÎÇÄÇÇ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÔÕÂÐÑÄâÕÔâ

N

O2N NO2

(CH2)nMe

237

HN NH

NC CN

(CH2)nMeMe(H2C)n

236
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ÒÑÐâÕÐÞ ÒÖÕË ÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÞØÏÑÎÇÍÖÎ, ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÍÑÕÑÓÞØ
ÔÑÆÇÓÉËÕ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËÇ D/A-ÅÓÖÒÒÞ Ë ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä
ÑÃÎÂÔÕË ÎÇÄÇÇ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ, ÐÂÑÃÑÓÑÕ, ÔÎÇ-
ÆÖÇÕ ÔÕÓÇÏËÕßÔâ Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÏÇÉÆÖ ÂÓÑÏÂÕË-
ÚÇÔÍËÏË D/A-ÅÓÖÒÒÂÏË ÆÎâ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÑÌ
×ÑÓÏÞ.

¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÑÅÑ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ ÏÂÕÇÓËÂÎÂ
ÏÑÉÐÑ ÊÂÍÎáÚËÕß, ÚÕÑ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÒÑËÔÍÂ ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÅÑ
ÔÕÓÑÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô ÄÞÔÑÍËÏË ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕâÏË Ä
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÓÇÛÇÐÂ.

°ÆÐÂÍÑ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÓâÆ ÕÓÇÃÑÄÂÐËÌ, ÍÑÕÑÓÞÏ ÆÑÎÉÐÞ
ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâÕß ¯­°-ÏÂÕÇÓËÂÎÞ: ÑÒÕËÚÇÔÍÂâ ÒÓÑÊÓÂÚÐÑÔÕß
(ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÑÅÑ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÄÕÑÓÑÌ ÅÂÓ-
ÏÑÐËÍË), ÕÇÓÏËÚÇÔÍÂâ Ë ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß, ÖÔÕÑÌÚË-
ÄÑÔÕß Í ÎÂÊÇÓÐÑÏÖ ËÊÎÖÚÇÐËá, ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÑÎÖÚÇÐËâ
ÃÑÎßÛËØ (ÆÑ 1 ÔÏ3) ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÚÇÔÕÄÂ.
±ÇÓÄÞÇ ÆÄÂ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÉÐÑ ÑÙÇÐËÕß ÖÉÇ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ
ÖÓÑÄÐÇ (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ IV). ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÛÂÅË,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÇÆÖÕ Í ÖÄÇÎËÚÇÐËá ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË, ÒÓËÄÑ-
ÆâÕ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, Í ÔÖÉÇÐËá ÆËÂÒÂÊÑÐÂ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÑÊÓÂÚ-
ÐÑÔÕË Ë ÔÐËÉÇÐËá ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËâ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
Ä ÐÂÔÕÑâÜËÌ ÏÑÏÇÐÕ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÖÔËÎËâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎÇÌ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÒÑËÔÍ äÊÑÎÑÕÑÌ ÔÇÓÇÆËÐÞã, Õ.Ç. ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ,
ÑÃÎÂÆÂáÜËØ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÏË ÑÒÕËÚÇÔÍËÏË Ë ÕÇÓÏËÚÇÔÍËÏË
ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË, Ô ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, Ë ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÄÞÔÑÍÑÌ
ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕßáì Ô ÆÓÖÅÑÌ.

±ÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ Í ÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÐËá ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ ÏÂÕÇ-
ÓËÂÎÑÄ, ÑÃÎÂÆÂáÜËØ ¯­°-ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË, ÑÔÐÑÄÐÂâ ÊÂÆÂÚÂ
ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÒÑÎÖÚÇÐËË ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ Ô
ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍÑÌ. °ÆÐÑÊÐÂÚÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÍÓË-
ÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÆÂÇÕ ÎËÛß ²³¡, Ë, ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
ÆËÊÂÌÐ ¯­°-ÂÍÕËÄÐÞØ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÔÄÑÆËÕÔâ Í ÏÇÕÑÆÖ äÒÓÑÃ
Ë ÑÛËÃÑÍã. ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÑÄ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÑÆÇÎË-
ÓÑÄÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÉÇÕ ÎËÛß ÑÕÚÂÔÕË
ÒÓÇÆÑÔÕÂÄËÕß ÐÇÑÃØÑÆËÏÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá.

°ÅÓÑÏÐÞÌÏÂÔÔËÄ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË, ÔÑÃÓÂÐÐÑÌ Ä
¬¢³¥, ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÕß ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË ÖÒÂÍÑÄÑÍ Ä
ÓâÆÂØ ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë ÆÇÎÂÕß ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕÐÞÇ ÒÓÑÅ-
ÐÑÊÞ. ¦ÔÎË Ä ÆÑÒÑÎÐÇÐËÇ Í àÕÑÏÖ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÖá
ÃÂÊÖ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇ-
ÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ, Â ÕÂÍÉÇ ÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÂÔÔÑÙËÂÕÑÄ, ÕÑ Ä ÔÑÄÑ-
ÍÖÒÐÑÔÕË àÕÑ ÏÑÉÇÕ ÒÑÊÄÑÎËÕß ÔÑÍÓÂÕËÕß ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÒÓÑÃ Ä
ÏÇÕÑÆÇ äÒÓÑÃ Ë ÑÛËÃÑÍã Ë ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÖÏÇÐßÛËÕß ÑÕÐÑ-
ÔËÕÇÎßÐÖá ÆÑÎá ÑÛËÃÑÍ.

¯Â ÐÂÛ ÄÊÅÎâÆ, ÑÒÕËÏÂÎßÐÞÌ ÒÖÕß ÒÑËÔÍÂ Ë ÍÑÐÔÕÓÖË-
ÓÑÄÂÐËâ ¯­°-ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ ÆÑÎÉÇÐ ÄÍÎáÚÂÕß ÔÎÇÆÖáÜËÇ
ÔÕÂÆËË.

1. £ÞÃÑÓ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÑÙÇÐÍÂ ËØ ÅËÒÇÓÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕÇÌ Ô
ÒÑÏÑÜßáÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ.±ÓË ÄÞÃÑÓÇ ÑÃÝÇÍ-

ÕÑÄ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÑÔÐÑÄÞÄÂÕßÔâ ÐÂ ÎËÕÇÓÂÕÖÓ-
ÐÞØ ÆÂÐÐÞØ Ñ ÔÄâÊË ÔÕÓÑÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ô ÇÇ ÑÒÕËÚÇÔÍËÏË Ë
ÕÇÓÏËÚÇÔÍËÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË, Â ÕÂÍÉÇ Ñ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÍÓËÔÕÂÎ-
ÎËÊÂÙËË Ä ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ÅÓÖÒ-
ÒÂØ. ¯Â ÆÂÐÐÑÏ àÕÂÒÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÑÎÇÊÐÑ ÒÓÑÄÇÔÕË
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÌ ÖÒÂÍÑÄÍË Ë ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑ-
ÄÂÕß ÆÂÐÐÞÇ ¬¢³¥ ÒÑ ÔØÑÆÐÞÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏ.

2. ³ËÐÕÇÊ Ë ÄÞÓÂÜËÄÂÐËÇÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ ÆÎâ ²³¡.±ÓÑ-
ÄÇÆÇÐËÇ ²³¡, ÄÞâÄÎÇÐËÇ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕÇÌ ÔÕÓÑÇÐËâ ÍÓËÔ-
ÕÂÎÎÑÄ Ë ÒÑËÔÍ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕÇÌ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÐÇÙÇÐÕÓÑÔËÏÏÇÕ-
ÓËÚÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. ¯Â àÕÑÏ àÕÂÒÇ ÕÂÍÉÇ ÏÑÉÐÑ ÄÑÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÕßÔâ ÒÓÑÅÓÂÏÏÂÏË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍËØ
ÖÒÂÍÑÄÑÍ, ÚÕÑ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÑÎÇÊÐÑ ÆÎâ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ ÓÇÊÖÎßÕÂ-
ÕÑÄ ²³¡. ´ÑÚÐÑÔÕß ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ²³¡ ÆÂÇÕ ÍÑÔÄÇÐÐÖá
ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÄÞÓÂÜËÄÂÐËâ ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎÑÄ
ÑÒÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÚÇÔÕÄÂ.

3. ±ÓËÏÇÐÇÐËÇ ÏÑÆÇÎË ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÅÂÊÂ (ÏÑÉÐÑ
ÕÂÍÉÇ ÄÑÔÒÑÎßÊÑÄÂÕßÔâ ÏÇÕÑÆÂÏË, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÏË ÐÂ ÒÓËÃÎË-
ÉÇÐËË ÔÖÒÇÓÏÑÎÇÍÖÎÞ) ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÕÇÐÊÑÓÂ ¯­°-
ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË dijk , Ô ÒÑÏÑÜßá, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ
NLOP. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÑÉÐÑ ÆÑÒÑÎÐËÕß ÆÂÐÐÞÏË
ËÊÏÇÓÇÐËÌ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕË ÏÇÕÑÆÑÏ ÒÑÓÑÛÍÂ, ÍÑÕÑÓÞÌ
ÕÂÍÉÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎâÕß ÐÂÎËÚËÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ ÔËÐØÓÑ-
ÐËÊÏÂ Ë ÆÂÇÕ ËÐ×ÑÓÏÂÙËá ÑÃ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÏÂÕÇÓËÂÎÂ Í
ÎÂÊÇÓÐÑÏÖ ËÊÎÖÚÇÐËá.

4. °ÕÃÑÓ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐ-
ÐÞØ ÄÞÛÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ), ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÄÞÓÂÜËÄÂáÕ ÏÑÐÑ-
ÍÓËÔÕÂÎÎÞ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÍÂÚÇÔÕÄÂ Ë ËÊÏÇÓâáÕ ¯­°-ÄÑÔÒÓË-
ËÏÚËÄÑÔÕË ÏÇÕÑÆÑÏ äÒÑÎÑÔ ®ÇÌÍÇÓÂã Ë ÄÆÑÎß ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ
ÔËÐØÓÑÐËÊÏÂ. ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÏÑÉÐÑ ÔÆÇ-
ÎÂÕß ÄÞÄÑÆÞ Ñ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÏÂÕÇ-
ÓËÂÎÑÄ.

°ÃÊÑÓ ÐÂÒËÔÂÐ ÒÓË ×ËÐÂÐÔÑÄÑÌ ÒÑÆÆÇÓÉÍÇ ²ÑÔÔËÌÔÍÑÅÑ
×ÑÐÆÂ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ (ÒÓÑÇÍÕÞ å 02-07-
90322 Ë å03-03-32716), ¤ÑÔÖÆÂÓÔÕÄÇÐÐÑÌ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ÒÑÆ-
ÆÇÓÉÍË ÄÇÆÖÜËØ ÐÂÖÚÐÞØ ÛÍÑÎ (¯º-1060.2003.3) Ë NASA
Alliance for Nonlinear Optics (NAG5 6532).
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MOLECULAR AND CRYSTAL DESIGN OF NONLINEAR OPTICAL ORGANIC MATERIALS

K.Yu.Suponitsky, T.V.Timofeeva, ®.Yu.Antipin
A.N.Nesmeyanov Institute of Organoelement Compounds, Russian Academy of Sciences
28, Ul. Vavilova, 119991 Moscow, Russian Federation, Fax +7(495)135 ë 5085
Department of Chemistry, New Mexico Highlands University
87701 Las Vegas, USA, Fax +1(505)454 ë 3202

The results of theoretical and experimental studies on the second-order molecular and crystal nonlinear
optical susceptibility in organic compounds are summarised and critically assessed. The brief
characterisation of such methods is given and their advantages and pitfalls are discussed in the light of
the utilisation of these methods for the systematic search for effective nonlinear materials. The detailed
duscussion is presented on the results obtained and unsolved problems in the éeld of search for the
effective NLO materials, and the route of their design that the authors consider optimum is proposed.
Bibliography ì 479 references.

Received 24th August 2005

556 ¬.À.³ÖÒÑÐËÙÍËÌ, ´.£.´ËÏÑ×ÇÇÄÂ, ®.À.¡ÐÕËÒËÐ


