
I. £ÄÇÆÇÐËÇ
´ÇÓÏËÐ äÏÂÕÓËÚÐÂâ ËÊÑÎâÙËâã ÃÞÎ ÄÄÇÆÇÐ Ä 1954 Å. ±ËÏÇÐ-
ÕÇÎÑÏ 1, 2 Ë ±ÑÓÕÇÓÑÏ 3 ÆÎâ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËâ ÏÇÕÑÆÂ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ
ÔÖÃÔÕÓÂÕ Ä ÔÏÇÔË Ô ËÐÇÓÕÐÞÏ ÅÂÊÑÏ ÐÂÐÑÔËÕÔâ ÐÂ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ØÑÎÑÆÐÖá ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß, ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂáÜÖá ÃÞÔÕÓÑÇ ÊÂÔÕÞÄÂ-
ÐËÇ ÔÏÇÔË. ±ÓË ÕÂÍÑÏ ÐÂÐÇÔÇÐËË ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÕÄÇÓÆÞÌ ÑÃÓÂ-
ÊÇÙ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ (Ä ËÆÇÂÎßÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ) ÍÂÉÆÂâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ
ÔÖÃÔÕÓÂÕÂ ÑÍÓÖÉÇÐÂ ÑÆÐËÏ ËÎË ÐÇÔÍÑÎßÍËÏË ÔÎÑâÏË ËÐÇÓÕ-
ÐÑÅÑ ÅÂÊÂ Ë ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÂ ÑÕ ÆÓÖÅËØ ÏÑÎÇÍÖÎ
ÔÖÃÔÕÓÂÕÂ. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÚÂÔÕÑ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ËÐÇÓÕÐÑÅÑ ÅÂÊÂ ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕ ÂÓÅÑÐ, ÐÇÑÐ, ÂÊÑÕ Ë ËØ ÔÏÇÔË, Â ÕÂÍÉÇ ÍÔÇÐÑÐ. ´ÇØÐËÚÇ-
ÔÍËÏ ÆÇÕÂÎâÏ ÏÇÕÑÆÂ Ë ÇÅÑ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÏ ÒÓËÏÇÐÇÐËâÏ
ÒÑÔÄâÜÇÐ ÓâÆ ÏÑÐÑÅÓÂ×ËÌ Ë ÑÃÊÑÓÑÄ.4 ë 10

³Ñ ÄÓÇÏÇÐÇÏ ÕÇÓÏËÐ äÏÂÕÓËÚÐÂâ ËÊÑÎâÙËâã ÔÕÂÎË ÒÓË-
ÏÇÐâÕß ÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍÑ, ÒÑÐËÏÂâ ÒÑÆ àÕËÏ ÙÇÎÞÌ ÓâÆ ÏÇÕÑÆÑÄ,
ÒÑÊÄÑÎâáÜËØ ÄÐÇÆÓËÕß ÏÑÎÇÍÖÎÖ ÔÖÃÔÕÓÂÕÂ (ÅÑÔÕâ) ÄÐÖÕÓß
ÕÄÇÓÆÑÅÑ ËÐÇÓÕÐÑÅÑ ÏÂÕÇÓËÂÎÂ (ØÑÊâËÐÂ). ´ÂÍËÏË ÏÂÕÇÓËÂ-
ÎÂÏË ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÍÓËÔÕÂÎÎÞ, ÙÇÑÎËÕÞ, ÒÑÎËÏÇÓÞ Ë Õ.Æ.
°ÅÓÑÏÐÑÇ ÚËÔÎÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ
ÄÞÒÑÎÐÇÐÑ Ä ÊÂÏÑÓÑÉÇÐÐÞØ ÔÕÇÍÎÑÑÃÓÂÊÖáÜËØ ÑÓÅÂÐËÚÇ-
ÔÍËØ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ. ¿ÕÑÕ ÏÇÕÑÆ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÕÂÍÉÇ ËÐÑÅÆÂ
ÐÂÊÞÄÂáÕ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËÇÌ. °ÆÐÂÍÑ ÏÞ ÃÖÆÇÏ ÒÓËÏÇ-
ÐâÕß ÆÂÐÐÞÌ ÕÇÓÏËÐ ÕÑÎßÍÑ Ä ÇÅÑ ÒÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÑÏ ÊÐÂÚÇÐËË.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ËÊÄÇÔÕÐÞ ÆÄÂ ÒÖÕË ÓÇÅËÔÕÓÂÙËË Ë
ËÊÖÚÇÐËâ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ. ¿ÕÑ ÎËÃÑ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËÇ ÄÓÇÏâÓÂÊÓÇÛÇÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ, ÎËÃÑ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ ÒÓË ÐËÊÍËØ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÂÕÓËÙÂØ Ë ËØ ËÊÖÚÇÐËÇ ÑÃÞÚ-
ÐÞÏË ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË. £ ÒÇÓÄÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÖá, ÐÑ Ë ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÖá
ËÐ×ÑÓÏÂÙËá. £Ñ ÄÕÑÓÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÃÑÎÇÇ ÆÇÕÂÎßÐÑÌ
ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÌ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË ÖÆÂÇÕÔâ ÕÑÚÐÇÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕß
ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÏÞØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ. °ÔÑÃÇÐÐÑ ÒÇÓ-
ÔÒÇÍÕËÄÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÂ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËË Ä
ÔÑÚÇÕÂÐËË Ô ÓÇÅËÔÕÓÂÙËÇÌ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÄ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ, ÕÂÍ
ÍÂÍ Ä ÏÂÕÓËÙÂØ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ ÒÓË ÑÚÇÐß ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖ-
ÓÂØ ÖÆÂÇÕÔâ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÕß ØÑÓÑÛÑ ÓÂÊÓÇÛÇÐÐÞÇ ª¬-
ÔÒÇÍÕÓÞ Ô ÛËÓËÐÑÌ ÎËÐËÌ *1 ë 3 ÔÏ71 ÆÂÉÇ ÆÎâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÔÎÑÉÐÞØ ÚÂÔÕËÙ Ä ÑÚÇÐß ÛËÓÑÍÑÏ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ.

£ ÓÂÐÐËØ ÓÂÃÑÕÂØ ÒÑ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËË ÑÕÐÇÔÇÐËÇ
ÎËÐËÌ Ä ª¬-ÔÒÇÍÕÓÂØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÅÎÂÄÐÞÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÓÇÅËÔÕÓÂÙËË ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞØ ÒÑÎÑÔ
ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ, ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖâ ËÊÑÕÑÒÐÑÇ ÊÂÏÇÜÇÐËÇ, ÓÇÂÍ-
ÙËË ÒÇÓÄËÚÐÞØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ Ë Õ.Æ. ±ÓÑÙÇÆÖÓÂ ÓÂÔ-
ÛË×ÓÑÄÍË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ª¬- Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ
ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ (¿³±) ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÖÒÓÑÔÕËÎÂÔß, ÒÑÔÎÇ ÕÑÅÑ ÍÂÍ
ÒÑâÄËÎËÔß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÑÚÐÞÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ ËØ ÓÂÔ-
ÚÇÕÂ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ØÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß, ËÔÒÑÎßÊÖâ ÆÎâ
ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÇÕÑÆÞ ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (´¶±). ¯Â
ÒÓÂÍÕËÍÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÚÂÔÕÑ ÒÓËÏÇÐâáÕ ÅËÃÓËÆÐÞÌ ÏÇÕÑÆ
B3LYP 11, 12 Ô ÃÂÊËÔÑÏ 6-31G*. ±ÓË ÕÂÍËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ÒÑÎÖ-
ÚÂáÕÔâ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÊÂÄÞÛÇÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÚÂÔÕÑÕ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ,
ÚÕÑ ÖÚËÕÞÄÂáÕ ÄÄÇÆÇÐËÇÏ ÍÑÓÓÇÍÕËÓÖáÜÇÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ
0.9614.13

±ÑÎÑÉÇÐËÇ ÏÂÍÔËÏÖÏÑÄ Ä ¿³± Ë ÔËÎÞ ÑÔÙËÎÎâÕÑÓÑÄ
ÒÇÓÇØÑÆÑÄ ÏÑÉÐÑ ÕÂÍÉÇ Ô ÐÇÒÎÑØÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá ÓÂÔÔÚËÕÂÕß

¯.±.¤ÓËÙÂÐ. ¥ÑÍÕÑÓ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÐÂÖÍ, ÊÂÄÇÆÖáÜÂâ ÎÂÃÑÓÂÕÑÓËÇÌ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ ª·¬¤ ³° ²¡¯, ÒÓÑ×ÇÔÔÑÓ ÍÂ×ÇÆÓÞ ØËÏËÚÇ-
ÔÍÑÌ Ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ×ËÊËÍË ¯ÑÄÑÔËÃËÓÔÍÑÅÑ ÅÑÔÖÆÂÓÔÕÄÇÐÐÑÅÑ
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ÕÑÄÂâ ØËÏËâ.

¥ÂÕÂ ÒÑÔÕÖÒÎÇÐËâ 27 ×ÇÄÓÂÎâ 2007 Å.
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±ÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ×ÑÕÑØËÏËË ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÂÊËÆÑÄ Ä ÏÂÕÓËÙÂØ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËÇ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÃÑÕÞ ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ ÆÇÔâÕËÎÇÕËâ, ÊÂÎÑÉËÄÛËÇ ÑÔÐÑÄÖ
ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ Ñ×ÑÕÑØËÏËË ÂÊËÆÑÄ. ±ÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÐÞ ÖÐËÍÂÎßÐÞÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕËÏÇÕÑÆÂÏÂÕÓËÚ-
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°ÅÎÂÄÎÇÐËÇ

I. £ÄÇÆÇÐËÇ 1218
II. ²ÇÅËÔÕÓÂÙËâ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ NH 1219
III. ¶ÑÕÑØËÏËËÚÇÔÍËÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ÂÎÍËÎÂÊËÆÑÄ 1220
IV. ¶ÑÕÑØËÏËÚÇÔÍËÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ÂÙËÎÂÊËÆÑÄ 1222
V. ¶ÑÕÑØËÏËÚÇÔÍËÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ÂÓËÎÂÊËÆÑÄ 1225
VI. ²ÇÂÍÙËË ÕÓËÒÎÇÕÐÞØ ÐËÕÓÇÐÑÄ Ô ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ 1233
VII. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ 1237

µÔÒÇØË ØËÏËË 76 (12) 2007 # 2007 ²ÑÔÔËÌÔÍÂâ ÂÍÂÆÇÏËâ ÐÂÖÍ, ªÐÔÕËÕÖÕ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË ËÏ. ¯.¥.©ÇÎËÐÔÍÑÅÑ



ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞÏ ËÊ ÐÞÐÇ
ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞØ âÄÎâÇÕÔâ ÏÇÕÑÆ CASSCF/CASPT2,14, 15 ÍÑÕÑ-
ÓÞÌ ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÒÓÑÅÓÂÏÏÇ MOLCAS.16

¯ÇÒÎÑØÑ ÊÂÓÇÍÑÏÇÐÆÑÄÂÎ ÔÇÃâ ÕÂÍÉÇ ÄÂÓËÂÐÕ ÊÂÄËÔâÜÇÌ ÑÕ
ÄÓÇÏÇÐË ´¶±,17, 18 ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÆÎâ ÔËÔÕÇÏ Ô äÊÂÍÓÞÕÑÌã àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÇÌ.

¸ÇÎß ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ÑÃÊÑÓÂ ì ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÕß ÓÑÎß ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ
ËÊÑÎâÙËË, Ä ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËË ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ
ÍÎÂÔÔÑÄ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÂÊËÆÑÄ. °ÓÅÂÐËÚÇÔÍËÇ ÂÊËÆÞ ÐÂÛÎË
ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÔÄÇÕÑÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ
×ÑÕÑÓÇÊËÔÕÑÄ Ä ÎËÕÑÅÓÂ×ËË,19 Ä ÔÑÊÆÂÐËË ÒÓÑÄÑÆâÜËØ ÒÑÎË-
ÏÇÓÑÄ,20 Ä ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÏ ÔËÐÕÇÊÇ,21 Ä ×ÑÕÑÂ××ËÐÐÑÌ ÏÑÆË×Ë-
ÍÂÙËË ÃËÑÒÑÎËÏÇÓÑÄ 22 Ë ÒÓË ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÎËÏÇÓÑÄ.23 ë 25 ¬ ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÄÞÒÑÎ-
ÐÇÐÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÓÂÃÑÕ, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ
ÓÇÅËÔÕÓÂÙËË ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÑÓÅÂÐËÚÇ-
ÔÍËØ ÂÊËÆÑÄ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ, Ä ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞØ ÔÕÇÍÎÂØ, Ä
ÓÂÔÕÄÑÓÂØ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÄÓÇÏâÓÂÊÓÇÛÇÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ, Â
ÕÂÍÉÇ Ä ÏÂÕÓËÙÂØ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÐÐËØ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËÌ ÑÃÑÃÜÇÐÞ Ä ÓâÆÇ ÑÃÊÑÓÑÄ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,26 ë 31).
¥ÂÐÐÞÇ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÂ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâ-
ÙËË, ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ Ä ÑÃÊÑÓÂØ 32, 33.

£ ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÆÇÔâÕËÎÇÕËÇ ÆÑÔÕËÅÐÖÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ÒÓÑ-
ÅÓÇÔÔ Ä ÒÑÐËÏÂÐËË ÏÇØÂÐËÊÏÂ ×ÑÕÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ
ÂÎÍËÎ-, ÂÙËÎ- Ë ÂÓËÎÂÊËÆÑÄ. µÔÒÇÛÐÑÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÄÓÇÏâ-
ÓÂÊÓÇÛÇÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÆÎâ ÓÇÅËÔÕÓÂÙËË
ÔËÐÅÎÇÕÐÞØ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÑÄ (ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ×ÑÕÑÎËÊÂ
ÂÓËÎÂÊËÆÑÄ) Ë ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÓÂÔÚÇÕÂ ÄÞÔÑ-
ÍÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ËØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ Ë ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑ-
ÔÑÃÐÑÔÕË ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÆÇÕÂÎßÐÑ ÓÂÊÑÃÓÂÕßÔâ ÔÑ ÔÎÑÉÐÞÏ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÏ ×ÑÕÑÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ ÂÓËÎÂÊËÆÑÄ.34 ë 37 £ ÕÑ ÉÇ
ÄÓÇÏâ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÓÑÆÄËÐÖÕßÔâ Ä ÒÑÐËÏÂÐËË ÐÇÑÃÞÚÐÑÌ
ÒÓËÓÑÆÞ ÔËÐÅÎÇÕÐÞØ ÂÙËÎÐËÕÓÇÐÑÄ ÖÆÂÎÑÔß ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËá ÏÇÕÑÆÂ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËË Ä ÔÑÚÇÕÂÐËË Ô
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÓÂÔÚÇÕÂÏË ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ.38 ë 40

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÓÂÃÑÕ ÒÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ×ÑÕÑØËÏËË ÂÎÍËÎ-, ÂÓËÎ- Ë ÂÙËÎÂÊË-
ÆÑÄ ÄÏÂÕÓËÙÂØ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ. ²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÕÂÍÉÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ
ËÐÕÇÓÇÔÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÐÇÆÂÄÐÑ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ËÏÒÖÎßÔÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ, Ë ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÞÇ
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËÇ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÔÑÊÆÂÎË ÑÔÐÑÄÖ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ Ñ ×ÑÕÑØËÏËË
ÂÊËÆÑÄ.

II. ²ÇÅËÔÕÓÂÙËâ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÅÑ
ÐËÕÓÇÐÂ NH
±ÇÓÄËÚÐÞÏË ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË ×ÑÕÑÎËÊÂ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÂÊËÆÑÄ
âÄÎâáÕÔâ ÔËÐÅÎÇÕÐÞÇ ÐËÕÓÇÐÞ.36, 37 °ÔÐÑÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÔÇØ ÐËÕÓÇÐÑÄì ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ.29 ë 31, 35 ë 37 (ªÔÍÎá-
ÚÇÐËÇ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÂÙËÎÐËÕÓÇÐÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ Ä
ÓÂÊÆÇÎÇ IV.)

±ÓÑÔÕÇÌÛËÌ ÐËÕÓÇÐ ì àÕÑ ËÏËÐÑÓÂÆËÍÂÎ NH, ÍÑÕÑÓÞÌ
ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ,41 ë 46 ÕÇÓÏÑÎËÊÇ 47 ËÎËÏÐÑÅÑ×ÑÕÑÐ-
ÐÑÌ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË 48, 49 ÂÊËÆÑÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ.

£ÒÇÓÄÞÇ ×ÑÕÑÎËÊHN3 ÏÇÕÑÆÑÏÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËË ÃÞÎ
ËÊÖÚÇÐ ±ËÏÇÐÕÇÎÑÏ Ô ÔÑÂÄÕ.50 £ ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ Ë ÂÊÑÕÐÑÌ ÏÂÕÓË-
ÙÂØ ÃÞÎ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐ ª¬-ÔÒÇÍÕÓ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ×ÑÕÑÎËÊÂ, Ë
ÓâÆ ÎËÐËÌ Ä ÔÒÇÍÕÓÇ ÑÕÐÇÔÇÐ Í ÐËÕÓÇÐÖ NH Ë ÓÂÆËÍÂÎÖ NH2.
£ÔÎÇÆ ÊÂ àÕÑÌ ÓÂÃÑÕÑÌ ÒÑâÄËÎÔâ ÙÇÎÞÌ ÓâÆ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ
ÏÂÕÓËÚÐÑ-ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ NH Ë ÇÅÑ ÆÇÌÕÇÓÑ-
ÊÂÏÇÜÇÐÐÑÅÑ ÂÐÂÎÑÅÂ (ND) ÍÂÍ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË 3S7, ÕÂÍ Ë Ä ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÏ ÏÇÕÂÔÕÂÃËÎßÐÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË 1D Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ µ¶- Ë ÎáÏËÐÇÔÙÇÐÕÐÑÌ
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË.51 ë 55 ¢ÞÎË ÆÇÕÂÎßÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ÔÒÇÍÕÓÑ-
ÔÍÑÒËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË Ë ÓÇÎÂÍÔÂÙËâ ÐËÉÐÇÅÑ ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÇÐÐÑÅÑ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËË ÐËÕÓÇÐÂ NH (ËÎË ND) (1D) Ä

ÏÂÕÓËÙÂØ Ne, Ar, Kr Ë Xe.54, 55 ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÆÂÐÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑ-
ÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ Ä ÏÂÕÓËÙÂØ54, 55 Ë Ä ÅÂÊÑÄÑÌ
×ÂÊÇ 41 ë 46 ÏÑÉÐÑ ÒÑÔÕÓÑËÕß ÆËÂÅÓÂÏÏÖ ÐËÉÐËØ àÐÇÓÅÇÕË-
ÚÇÔÍËØ ÖÓÑÄÐÇÌ ÓÂÆËÍÂÎÂ NH (ÓËÔ. 1).

±ÑÐËÏÂÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÒÓÑÔÕÇÌ-
ÛÇÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ ÑÚÇÐß ÒÑÎÇÊÐÑ ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞØ
ÐËÕÓÇÐÑÄ, ÑÃÓÂÊÖáÜËØÔâ ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÂÎÍËÎ-, ÂÙËÎ- Ë ÂÓËÎ-
ÂÊËÆÑÄ. £ ÚÂÔÕËÙÇ NH ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÑÓÃËÕÂÎß (®°), ÑÕÄÇ-
ÚÂáÜÂâ N7H-ÔÄâÊË (2s), Ë ®° ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÑÌ ÒÂÓÞ ÐÂ ÂÕÑÏÇ
ÂÊÑÕÂ (3s) ÊÂÐâÕÞ ÒÂÓÂÏË àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ (ÓËÔ. 2). ¥ÄÂ ÑÔÕÂÄ-
ÛËØÔâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÆÑÎÉÐÞ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎËÕßÔâ ÒÑ ÆÄÖÏ
ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÞÏ ÐÇÔÄâÊÞÄÂáÜËÏ ®° ì px Ë py. ªÊ àÕÑÌ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÄÑÊÐËÍÂáÕ ÕÓË ÐËÉÐËØ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâ (ÕÇÓÏÂ) NH: 3S7, 1D Ë 1S+, ÑÔÐÑÄÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ
ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ 3S7 (ÓËÔ. 3). ¯Â àÕÑÏ ÓËÔÖÐÍÇ ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ ÕÂÍÉÇ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÆÄÂÉÆÞ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÅÑ ÐËÉÐÇÅÑ
ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ 1D Ô äÊÂÍÓÞÕÑÌã Ë äÑÕÍÓÞÕÑÌã àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞÏË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâÏË Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ 1S+. ¥ÄÇ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË, ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÏÇÛËÄÂáÕÔâ Ä ÐËÉÐÇÏ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË 1D ÔÑ ÊÐÂÍÑÏ äÏËÐÖÔã, Ä ÔÑÔÕÑâÐËË 1S+ ÔÏÇÛË-
ÄÂáÕÔâ ÔÑ ÊÐÂÍÑÏ äÒÎáÔã. ­ÇÅÍÑ ÒÑÍÂÊÂÕß, ÚÕÑ Ä àÕÑÏ ÔÑ-
ÔÕÑâÐËË ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÆÄÖØ ÐÇÔÄâÊÞÄÂáÜËØ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ä ÑÆÐÑÌ ÕÑÚÍÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ ÅÑÓÂÊÆÑ ÃÑÎßÛÇ,
ÚÇÏ Ä ÔÑÔÕÑâÐËË 1D, Ë ÒÑàÕÑÏÖ ÇÅÑ àÐÇÓÅËâ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÄÞÛÇ.

¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ NH ÍÂÍ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ
ÕÓËÒÎÇÕÐÑÏ (3S7), ÕÂÍ Ë Ä ÐËÉÐÇÏ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÏ (1D) ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâØ ËÏÇÇÕ ËÐÕÇÐÔËÄÐÞÇ ÎËÐËË Ä ÃÎËÉÐÇÌ µ¶-ÑÃÎÂÔÕË Ô
ÏÂÍÔËÏÖÏÂÏË ÒÓË 336 Ë 324 ÐÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.41, 46 °ÃÂ
ÒÇÓÇØÑÆÂ ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÑÌ

A3P 3.716

EÑÕÐ , à£

a1D 1.561

X3S7 0

b1S+ 2.633

c1P 5.374

0

²ËÔ. 1. ¥ËÂÅÓÂÏÏÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÖÓÑÄÐÇÌ ÐËÕÓÇÐÂ NH, ÒÑÔÕÓÑÇÐ-
ÐÂâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ.41 ë 46, 54, 55

N HN7H

N7H

2px 2py 2pz

2s

1s

3s

4s*

2s

px py

x

z

y

²ËÔ. 2. ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎË ÐËÕÓÇÐÂ NH.
(¯Ç ÒÑÍÂÊÂÐÂ 1s-ÑÓÃËÕÂÎß ì ÂÕÑÏÐÂâ 1s-ÑÓÃËÕÂÎß ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ.)
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ÒÂÓÞ (3s) ÐÂ ÊÂÐâÕÖá ÑÆÐËÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÏ p-ÑÓÃËÕÂÎß (px ËÎË
py ÐÂ ÓËÔ. 2). ¿ÕÑÕ ÒÇÓÇØÑÆ ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ Ä ¿³± ÆÓÖÅËØ
ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÇÐÑÄ (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎÞ III Ë V).

III. ¶ÑÕÑØËÏËËÚÇÔÍËÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ
ÂÎÍËÎÂÊËÆÑÄ
ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ×ÑÕÑ-
ÎËÊ ÂÎÍËÎÂÊËÆÑÄ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë ÕÂÍËØ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÂÊËÆÑÅÓÖÒÒÂ
ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐÂ Í ÕÓÇÕËÚÐÑÏÖ ÂÕÑÏÖ ÖÅÎÇÓÑÆÂ, ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ËÏËÐÑÄ ËÎË ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ËØ
ÆÂÎßÐÇÌÛËØ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ Ô ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞÏË ÄÞØÑÆÂÏË.56, 57

±ÓÑÆÖÍÕÞ ÓÇÂÍÙËÌ ÂÎÍËÎÐËÕÓÇÐÑÄ Ô ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâÏË ËÎË
ÂÍÕËÄÐÞÏË ÆÑÃÂÄÍÂÏË ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÕß ÐÇ ÖÆÂÎÑÔß.57

¥ÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÏÐÑÅÑ ÓÂÃÑÕ ÒÑÔÄâÜÇÐÑ ËÊÖÚÇÐËá ×ÑÕÑØË-
ÏËË ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÅÑ ÂÎÍËÎÂÊËÆÂìÏÇÕËÎÂÊËÆÂ,57 ë 60 Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ
Ë ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËË.61, 62 ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÆÂÐÐÞÏ ª¬-
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË, ×ÑÕÑÎËÊ ÏÇÕËÎÂÊËÆÂ Ë ÇÅÑ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ËÊÑÕÑ-
ÒÑÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ Ä Ar-, N2- Ë CO2-ÏÂÕÓËÙÂØ ÒÓË 4 Ë
14K ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÒÓÑÆÖÍÕÂ ì
ÏÇÕËÎÇÐËÏËÐÂ.61, 62 ¯ÇÎßÊâ ËÔÍÎáÚËÕß, ÚÕÑ ÒÇÓÄËÚÐÑÌ ÚÂÔÕË-
ÙÇÌ ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÏÇÕËÎÂÊËÆÂ âÄÎâÇÕÔâ ÔËÐÅÎÇÕÐÞÌ ÏÇÕËÎ-
ÐËÕÓÇÐ, ÑÆÐÂÍÑ ÑÐ ÎÇÅÍÑ ËÊÑÏÇÓËÊÖÇÕÔâ Ä ÏÇÕËÎÇÐËÏËÐ ÆÂÉÇ
ÒÓË ÍÓËÑÅÇÐÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ, ÐÇ ÖÔÒÇÄÂâ ÓÇÎÂÍÔËÓÑÄÂÕß Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ.

£ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÃÞÎÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÑ ÐÂ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ×ÑÕÑØËÏËË ÂÎÍËÎÂÊËÆÑÄ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ
ÂÊËÆÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐÂ Í ÕÓÇÕËÚÐÑÏÖ ÂÕÑÏÖ ÖÅÎÇÓÑÆÂ.
°ÕÔÖÕÔÕÄËÇ a-ÂÕÑÏÂ H ÒÑÊÄÑÎâÎÑ ÐÂÆÇâÕßÔâ ÐÂ ÊÂÏÇÆÎÇÐËÇ
ÓÇÂÍÙËË ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÂÎÍËÎÐËÕÓÇÐÂ Ä ËÏËÐ Ë
ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÇÅÑ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË Ä ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÇ. £ ÓÂÃÑÕÇ 63 ÒÓÑÄÇÆÇÐ ×ÑÕÑÎËÊ ÕÓÇÕ-ÃÖÕËÎÂÊËÆÂ Ä ÂÊÑÕ-
ÐÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÒÓË 12K. ®ÇÕÑÆÑÏ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË
ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÑÅÑ ÒÓÑÆÖÍÕÂ ì
ËÏËÐÂ 1.

±ÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÏÂÕÓËÚÐÑ-ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÂÊËÆÑÄ, Ä ÍÑÕÑ-
ÓÞØ ÂÊËÆÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐÂ Í ÕÓÇÕËÚÐÑÏÖ ÂÕÑÏÖ

ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÔÎÑÉÐÞØ ÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ, ÐÂÒÓËÏÇÓ Í ÂÆÂ-
ÏÂÐÕÂÐÖ, ÃËÙËÍÎÑ[2.2.2]ÑÍÕÂÐÖ, ÃËÙËÍÎÑ[3.2.1]ÅÇÒÕÂÐÖ Ë ÐÑÐ-
ÃÑÓÐÂÐÖ, ÃÞÎÑ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÑÚÇÐß
ÐÂÒÓâÉÇÐÐÞØ ÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ËÏËÐÑÄ.64 ë 68 ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÆÇÕÂÎßÐÑ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ ÏÂÕÓËÚÐÂâ ×ÑÕÑØËÏËâ 1-ÂÊËÆÑÂÆÂÏÂÐÕÂÐÂ (2) 67

Ë 1-ÂÊËÆÑÐÑÓÃÑÓÐÂÐÂ (3).68

¯ËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞÌ ×ÑÕÑÎËÊ ÂÊËÆÂ 2 Ä ÂÓÅÑÐÑÄÞØ Ë
ÂÊÑÕÐÞØ ÏÂÕÓËÙÂØ, ÔÕÇÍÎÂØ 3-ÏÇÕËÎÒÇÐÕÂÐÂ, Ä ÒÑÎËàÕËÎÇÐÑ-
ÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ Ë Ä ÕÄÇÓÆÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÒÓËÄÑÆËÎ Í ÐÂÒÓâÉÇÐ-
ÐÑÏÖ ËÏËÐÖ 4, ÍÑÕÑÓÞÌ ÃÞÎ ÑØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÐ ÒÑ ª¬-
ÔÒÇÍÕÓÂÏ, ¿³±, ÔÒÇÍÕÓÂÏ ¬² Ë ÍÓÖÅÑÄÑÅÑ ÆËØÓÑËÊÏÂ, Ë
ÕÑÎßÍÑ Í ÔÎÇÆÑÄÞÏ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂÏ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ 1-ÐËÕÓÇÐÑÂÆÂ-
ÏÂÐÕÂÐÂ 3(5), ÍÑÕÑÓÞÌ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÎË ÒÑ ÔÒÇÍÕÓÖ ¿±² ÒÓË
8210 ¤Ô (E=0, |D/hc|=1.69 cÏ71) Ë ÒÑ ÓÇÂÍÙËË Ô CO.67

¯ÂÅÓÇÄ ÏÂÕÓËÙ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÑ 36K Ä ÔÎÖÚÂÇ ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕ-
ÓËÙÞ) ÒÓËÄÑÆËÎ Í ÆËÏÇÓËÊÂÙËË ËÏËÐÂ 4.

¥Îâ ÑÃÎÖÚÇÐËâ 1-ÂÊËÆÑÐÑÓÃÑÓÐÂÐÂ (3) Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ËÎË
ÒÑÎËàÕËÎÇÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÒÓË 12K ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÏÑÐÑØÓÑ-
ÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ËÊÎÖÚÇÐËÇ Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÆÎËÐÂÏË ÄÑÎÐ, Â ËÆÇÐÕË-
×ËÍÂÙËá ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÒÓÑÄÑÆËÎË Ô ÒÑÏÑÜßá ª¬-, µ¶-
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË, ÏÇÕÑÆÂ ¿±², Â ÕÂÍÉÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÓÇÂÍÙËË
Ô ÏÇÕÂÐÑÎÑÏ ËÎË CO.68 ¶ÑÕÑÎËÊ ÂÊËÆÂ 3 ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ ÔÎÑÉÐÇÇ,
ÚÇÏ ×ÑÕÑÎËÊ ÂÊËÆÂ 2. ©ÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ËÏËÐÑÄ
ÕÓÇØ ÕËÒÑÄ (6a,b Ë 7) Ë ÔÎÇÆÑÄÞØ ÍÑÎËÚÇÔÕÄ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ
ÐËÕÓÇÐÂ 8.68 ªÏËÐÞ 6 Ë 7 ÔÄÇÕÑÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÞ Ë ÒÑÆÄÇÓÅÂ-
áÕÔâ ÄÊÂËÏÐÞÏ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâÏ, Â ÕÂÍÉÇ ÓÂÊÎÂÅÂáÕÔâ ÆÑ
ÐÇËÆÇÐÕË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ.

´ÓËÒÎÇÕÐÞÌ ÐËÕÓÇÐ 8 ËÆÇÐÕË×ËÙËÓÑÄÂÐ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË
ÔËÅÐÂÎÂ ¿±² ÒÓË 8124 ¤Ô (E=0, |D/hc|=1.65 cÏ71), ÖÊÍÑÌ
ÎËÐËË Ä ¿³± ÒÓË 298 ÐÏ Ë ÇÅÑ ÓÇÂÍÙËË Ô CO Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ
ÏÂÕÓËÙÇ ÒÓË 36K.68

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÔÐÑÄÐÞÏË ÒÇÓÄËÚÐÞÏË ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË ×ÑÕÑ-
ÎËÊÂ ÂÎÍËÎÂÊËÆÑÄ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ, ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞØ ÔÕÇÍÎÂØ
Ë ÏÂÕÓËÙÂØ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ âÄÎâáÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ
ËÏËÐÞ, ÃÞÎÑ ÄÞÆÄËÐÖÕÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ,57 ÚÕÑ Ä ÄÑÊÃÖÉÆÇÐ-
ÐÑÏ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÂÎÍËÎÂÊËÆÑÄ ÑÕÓÞÄ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÅÑ ÂÊÑÕÂ Ë ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ËÏËÐÂ ÒÓÑËÔØÑÆâÕ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑ
ÃÇÊ ÖÚÂÔÕËâ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÂÎÍËÎÐËÕÓÇÐÂ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ËÐÕÇÓ-
ÏÇÆËÂÕÂ. ¿ÕÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ ÐÇ ÖÆÂÎÑÔß àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÆÑÍÂÊÂÕß ËÎË ÑÒÓÑÄÇÓÅÐÖÕß.

±ÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË ÂÎÍËÎÂÊËÆÑÄ ÄÏÂÕÓËÙÂØ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ Ë
Ä ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞØ ÔÕÇÍÎÂØ ÕÓËÒÎÇÕÐÞÇ ÂÎÍËÎÐËÕÓÇÐÞ
ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ Ä ÔÎÇÆÑÄÞØ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂØ, ÒÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ËØ
ÓÇÅËÔÕÓÂÙËË ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÔÇÐÔËÃËÎËÊËÓÑ-
ÄÂÐÐÞÌ ×ÑÕÑÎËÊ.58, 69, 70 ±ÑÊÆÐÇÇ ÓâÆ ÂÎÍËÎÐËÕÓÇÐÑÄ ÃÞÎ
ÒÑÎÖÚÇÐ ÒÖÕÇÏ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÇÐÔËÃËÎËÊÂÙËË,71 ë 73 Ä
ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ.73 ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÑÃÎÖÚÇÐËÇ
a-ÂÊËÆÑÂÙÇÕÑ×ÇÐÑÐÂ (9) Ë ÇÅÑ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÃÇÐ-
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²ËÔ. 3. ³ØÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ËÊÑÃÓÂÉÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐËÕ-
ÓÇÐÂ NH: ÑÆÐÑÌ ËÊ ÕÓÇØ ÔÒËÐÑÄÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÐËÉÐÇÅÑ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ 3S7, ÆÄÖØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÐËÉÐÇÅÑ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ 1D
(Ô äÊÂÍÓÞÕÑÌã Ë äÑÕÍÓÞÕÑÌã àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâÏË) Ë ÄÕÑ-
ÓÑÅÑ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ 1S+.
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ÊÑËÎßÐÑÏÖ ÓÂÆËÍÂÎÖ (10) (ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÓÂÊÓÞÄÂ a-ÔÄâÊË C7C)
Ë ÕÓËÒÎÇÕÐÑÏÖ ÐËÕÓÇÐÖ 11. £ ÓÂÔÕÄÑÓÇ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÓÇÑÃÎÂÆÂÇÕ ÓÇÂÍÙËâ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË C7C.73 £ ÂÓÅÑ-
ÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÒÓË 12K ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ ÕÑÎßÍÑ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÐËÕÓÇÐÂ 11, ËÏÇáÜÇÅÑ ÒÑÎÑÔÖ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ Ä
ÃÎËÉÐÇÌ µ¶-ÑÃÎÂÔÕË Ô ÏÂÍÔËÏÖÏÑÏ ÒÓË 280 ÐÏ.73

¬ÂÍ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß ÄÞÛÇ, ÐÂËÃÑÎßÛÇÇ ÚËÔÎÑ ÓÂÃÑÕ Ä àÕÑÌ
ÑÃÎÂÔÕË ÒÑÔÄâÜÇÐÑ ×ÑÕÑØËÏËË ÏÇÕËÎÂÊËÆÂ. ´ÓËÒÎÇÕÐÞÌ
ÏÇÕËÎÐËÕÓÇÐ ÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÎË ÐÇÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑ ÍÂÍ Ä ÍÑÐÆÇÐÔË-
ÓÑÄÂÐÐÑÌ ×ÂÊÇ ÒÓË ÕÓËÒÎÇÕÐÑÌ ÔÇÐÔËÃËÎËÊÂÙËË,58, 60 ÕÂÍ Ë Ä
ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ Ä ÍÑÓÑÐÐÑÏ ÓÂÊÓâÆÇ.74 ë 77 ±ÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÑ ÑÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐÐÞÇ 58, 60 ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ Ä ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÐÑÏ ÔÕÇÍÎÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ Ä ÐÖÎÇÄÑÏ ÒÑÎÇ
(|D/hc|=1.595 ÔÏ71) ÃÞÎË ÒÓËÊÐÂÐÞ ÔÑÏÐËÕÇÎßÐÞÏË.75

°ÃÜÇÒÓËÊÐÂÐÐÑÌ âÄÎâÇÕÔâ ÄÇÎËÚËÐÂ |D/hc|= 1.720 ÔÏ71,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË.78

¯ÇÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑ ÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÎË ¿³± 79ë 82 Ë ÔÒÇÍÕÓ ÎáÏË-
ÐÇÔÙÇÐÙËË 74 ë 77, 78 ë 82 ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÏÇÕËÎÐËÕÓÇÐÂ. µÔÕÂÐÑÄ-
ÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÒÇÓÇØÑÆ 0 ë 0 Ä ÇÅÑ ¿³± ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ ÒÓË 316.9 ÐÏ
Ä ÂÊÑÕÐÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ 80 Ë ÒÓË 314.3 ÐÏ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ,81 ÚÕÑ
ÃÎËÊÍÑ Í ÏÂÍÔËÏÖÏÖ Ä ¿³± ÓÂÆËÍÂÎÂ NH (336 ÐÏ).41, 42 ªÊ
×ÑÕÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ ÂÐËÑÐÂ CH3N7 ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ ÄÇÎË-
ÚËÐÂ ÔËÐÅÎÇÕ-ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ Ä ÏÇÕËÎÐËÕÓÇÐÇ
(DEST= 1.352� 0.011 à£ ËÎË 130.7� 1.3 Í¥É .ÏÑÎß71),83

ÍÑÕÑÓÑÇ ÑÍÂÊÂÎÑÔß ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ä ÓÂÆËÍÂÎÇ NH
(1.561 à£, ÔÏ. ÓËÔ. 1).

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ËÏÇáÜËØÔâ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÐÞØ
ÆÂÐÐÞØ ÐÇÎßÊâ ÔÆÇÎÂÕß ÄÞÃÑÓ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏË
ÏÇØÂÐËÊÏÂÏË×ÑÕÑÎËÊÂÏÇÕËÎÂÊËÆÂ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÒÇÓÄÑÏÖÏÇØÂ-
ÐËÊÏÖ, ÒÇÓÄËÚÐÞÏ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ÔËÐÅÎÇÕÐÞÌ
ÏÇÕËÎÐËÕÓÇÐ, ÐÑ ÇÅÑ ÄÓÇÏâ ÉËÊÐË ÆÂÉÇ Ä ÍÓËÑÅÇÐÐÞØ ÏÂÕÓË-
ÙÂØ ÔÎËÛÍÑÏ ÏÂÎÑ' (ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË Ä ÏÇÕËÎÇÐ-
ËÏËÐ), ÚÕÑÃÞ ÑÐ ÖÔÒÇÎ ÓÇÎÂÍÔËÓÑÄÂÕß Ä ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÄÕÑÓÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ, Ä ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÏ
ÔËÐÅÎÇÕÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÏÇÕËÎÂÊËÆÂ ÑÕÓÞÄ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÂÊÑÕÂ Ë ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ËÏËÐÂ ÒÓÑËÔØÑÆâÕ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑ ÃÇÊ
ÖÚÂÔÕËâ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ.
¹ÕÑÃÞ ÒÑÐâÕß, âÄÎâÇÕÔâ ÎË 1[CH3N] ÓÇÂÎßÐÞÏ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂ-
ÕÑÏ, Õ.Ç. ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÎË ÇÏÖ ÏËÐËÏÖÏ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË
ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË (±±¿), ÃÞÎ ÒÓÑÄÇÆÇÐ ÓâÆ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÔÄÑÌÔÕÄ àÕÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ.84 ë 93

¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÃÑÎÇÇ ÓÂÐÐËØ ÓÂÃÑÕ 84 ë 88 ÃÞÎ
ÔÆÇÎÂÐ ÄÞÄÑÆ, ÚÕÑ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÏÖ ÏÇÕËÎÐËÕÓÇÐÖ ÐÇ ÑÕÄÇÚÂÇÕ
ÏËÐËÏÖÏ ÐÂ ±±¿. °ÆÐÂÍÑ Ä àÕËØ ÓÂÃÑÕÂØ ÃÞÎË ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐÞ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍÑÅÑ
ÖÓÑÄÐâ Ô ÏÂÎÞÏË ÃÂÊËÔÐÞÏË ÐÂÃÑÓÂÏË, ÒÑàÕÑÏÖ Ä 1990-Ç ÅÅ.
ÓÂÔÚÇÕÞ ÃÞÎË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÄÐÑÄß.89 ë 93

¬ÂÍ Ë Ä ÔÎÖÚÂÇ ÓÂÆËÍÂÎÂ NH, Ä ÔËÐÅÎÇÕÐÑÏ ÏÇÕËÎÐËÕÓÇÐÇ,
ËÏÇáÜÇÏ ÔËÏÏÇÕÓËáC3v , ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÐËÉÐÇÅÑ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ Ô äÊÂÍÓÞÕÑÌã Ë äÑÕÍÓÞÕÑÌã àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÏË ÍÑÐ×Ë-
ÅÖÓÂÙËâÏË ÑÃÓÂÊÖáÕ ÆÄÂÉÆÞ ÄÞÓÑÉÆÇÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ 1E.
±ÑÔÎÇÆÐÇÇ ÒÑÆÄÇÓÅÂÇÕÔâ ËÔÍÂÉÇÐËá ÁÐÂ ë´ÇÎÎÇÓÂ, ÆÂÄÂâ
ÔÑÔÕÑâÐËâ 1A0 Ë 1A00 (ÔËÏÏÇÕÓËâ Cs) Ô ÓÂÊÐÑÔÕßá àÐÇÓÅËÌ
ÏÇÐÇÇ 0.04 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÔÏ.86, 93). £ ÓÂÃÑÕÇ 89 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË
ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËá 1[CH3N] Ä ÔÑÔÕÑâÐËË 1A0, ËÔÒÑÎßÊÖâ ÏÇÕÑÆ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ô ÆÄÖØÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐ-
ÐÞÏ ÐÂÚÂÎßÐÞÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËÇÏ (TC-CISD+Q) Ë ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÃÑÎßÛËÏ ÃÂÊËÔÐÞÏ ÐÂÃÑÓÑÏ (TZ2P+f), Ë ÐÂÛÎË ÏÂÍÔËÏÖÏ
ÐÂ ±±¿ Ô ÄÇÎËÚËÐÑÌ ÃÂÓßÇÓÂ*4 Í¥É .ÏÑÎß71. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ
ÂÄÕÑÓÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÎË, ÚÕÑ ÒÑÐËÉÇÐËÇ ÔËÏÏÇÕ-

ÓËË ÔËÔÕÇÏÞ Ë ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞÌ ÖÚÇÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËË
ÒÓËÄÇÆÇÕ Í ËÔÚÇÊÐÑÄÇÐËá ÃÂÓßÇÓÂ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÒÓÇÆÞÆÖ-
ÜËÏË ÓÂÔÚÇÕÂÏË.85, 86

£ 2000 Å. ÃÞÎÂ ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÂ 93 ÐÑÄÂâ ÒÑÒÞÕÍÂ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß
ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÃÂÓßÇÓÂ, ÓÂÊÆÇÎâáÜÇÅÑ ÒÑÎÑÉÇÐËâ 1[CH3N] Ë
H2C=NH ÐÂ ±±¿. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÃÞÎÑ ÄÞÒÑÎÐÇÐÑ ÏÇÕÑ-
ÆÂÏË CASSCF(12/11) Ë CASPT2 Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÃÂÊËÔÐÞØ
ÐÂÃÑÓÑÄ cc-pVDZ Ë cc-pVTZ. ¬ÂÍ Ë ÓÂÐÇÇ,89 ÃÞÎ ÐÂÌÆÇÐ
ÏÂÍÔËÏÖÏ ÐÂ ±±¿, àÐÇÓÅËâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÑÍÂÊÂÎÂÔß ÄÞÛÇ àÐÇÓ-
ÅËË ÓÇÂÅÇÐÕÂ ÐÂ *2 Í¥É .ÏÑÎß71 Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ÏÇÕÑÆÑÏ
CASSCF Ë ÐÂ 16 Í¥É .ÏÑÎß71 ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ ÏÇÕÑÆÑÏ
CASPT2. ¡ÐÂÎËÊ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÏ
CASSCF(12/11), ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ÏÂÍÔËÏÖÏ Ô ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ Cs

âÄÎâÇÕÔâ ËÔÕËÐÐÞÏ ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏ ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ. ´ÂÍ ÍÂÍ ÏÇÕÑÆ
CASPT2 ÑÃÞÚÐÑ ÒÇÓÇÑÙÇÐËÄÂÇÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÍÑÓÓÇÎâÙËá,
ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐÑ, ÚÕÑ ÄÞÔÑÕÂ ÃÂÓßÇÓÂ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË
1[CH3N] Ä H2C=NH ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ
11� 4 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÔÏ.93). ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÓÇÂÍÙËâ ÄÞÔÑÍÑàÍÊÑ-
ÕÇÓÏËÚÐÂ (DH= 7348 Í¥É .ÏÑÎß71, ÏÇÕÑÆ CASPT2), ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ âÄÎâÇÕÔâ ÓÂÐÐËÏ, Ë ÔÄâÊß C7H Ä ÐÇÏ
ÖÆÎËÐâÇÕÔâ ÄÔÇÅÑ ÐÂ 0.01AÊ , Â ÔÄâÊß C7N ÖÍÑÓÂÚËÄÂÇÕÔâ
ÕÑÎßÍÑ ÐÂ 0.016AÊ .93 ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÔËÐÅÎÇÕÐÑÏÖ ÏÇÕËÎÐËÕÓÇÐÖ
ÄÔÇ-ÕÂÍË ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÏËÐËÏÖÏ ÐÂ ±±¿, ÑÆÐÂÍÑ ÇÅÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ
ÒÑÍÂ ÐÇ ÖÆÂÎÑÔß ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÕß ÆÂÉÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ×ÇÏÕÑ-
ÔÇÍÖÐÆÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË.59

¯ÇÆÂÄÐÑ ÃÞÎ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐ 94 ×ÑÕÑÎËÊ ÕÓË×ÕÑÓÏÇÕËÎÂÊËÆÂ
(12) ÏÇÕÑÆÂÏËª¬- Ëµ¶-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌÏÂÕÓËÙÇ
ÒÓË 12K Ë ÏÇÕÑÆÑÏ ¿±² Ä ÒÑÎËÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÏ ÒÇÐÕÂÐÇ.
±ÑÔÎÇ ÑÃÎÖÚÇÐËâ ÓÂÔÕÄÑÓÂ ÂÊËÆÂ 12 Ä ÒÑÎËÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÏ
ÒÇÐÕÂÐÇ ÒÓË 6 ë 10K ÔÄÇÕÑÏ Ô ÆÎËÐÑÌ ÄÑÎÐÞ 254 ÐÏ ÃÞÎ
ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐ ÔËÅÐÂÎ ¿±² Ô ÙÇÐÕÓÑÏ ÒÓË 8620 ¤Ô, ÑÕÐÇ-
ÔÇÐÐÞÌ Í ÕÓËÒÎÇÕÐÑÏÖ ÕÓË×ÕÑÓÏÇÕËÎÐËÕÓÇÐÖ (13). ±ÂÓÂ-
ÏÇÕÓÞ àÕÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ (|D/hc|=1.736 ÔÏ71) ÃÎËÊÍË Í ÕÂÍÑÄÞÏ
ÆÎâ ÐËÕÓÇÐÑÄ 3(NH) (|D/hc|=1.863 ÔÏ71) 95 Ë 3(CH3N)
(|D/hc|=1.720 ÔÏ71).78

±ÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË ÂÊËÆÂ 12 Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÒÓË 12K
ÔÄÇÕÑÏ Ô ÆÎËÐÑÌ ÄÑÎÐÞ 254 ÐÏ ÃÞÎÑ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ
ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÇÅÑ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ (lmax=257 ÐÏ) Ë ÒÑâÄÎÇÐËÇ
ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÌ ÒÑÎÑÔÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ Ô ÄÞÓÂÉÇÐÐÑÌ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎß-
ÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ (lmax=342, 347.5 Ë 354 ÐÏ) (ÓËÔ. 4).94 ¿ÕÂ
ÒÑÎÑÔÂ ÃÞÎÂ ÑÕÐÇÔÇÐÂ Í ÕÓËÒÎÇÕÐÑÏÖ ÐËÕÓÇÐÖ 13 ÐÂ ÑÔÐÑÄÂ-
ÐËË ÃÎËÊÑÔÕË Í ÔÒÇÍÕÓÖ 3(CH3N) Ë ÔÑÅÎÂÔËâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË
ÓÂÔÚÇÕÂ.±ÓË àÕÑÏ Äª¬-ÔÒÇÍÕÓÇ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ ÒÑâÄÎÇÐËÇ
ÓâÆÂ ÐÑÄÞØ ÒÑÎÑÔ, ÑÆÐÂ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ (1185 ÔÏ71) ÑÕÐÇÔÇÐÂ Í
ÐËÕÓÇÐÖ 3(13), Â ÓâÆ ÆÓÖÅËØ (929, 1015, 1379 Ë 1735 ÔÏ71) ì Í
ÒÇÓ×ÕÑÓÏÇÕËÎÇÐËÏËÐÖ (14) (ÓËÔ. 5). ªÊ ÔÓÂÄÐÇÐËâ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ Ë ÓÂÔÚÇÕÐÑÅÑ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÐËÕÓÇÐ
3(13) Ë ËÏËÐ 14 ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ Ä ÔÓÂÄÐËÏÞØ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂØ. °ÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËÇ 3(NCF3) ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË ÂÊËÆÂ 12 ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ
ÕÑÏ, ÚÕÑ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ
ÔËÐÅÎÇÕÐÞÌ ÐËÕÓÇÐ 1(13) Ë ÇÏÖ ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÏËÐËÏÖÏ ÐÂ ±±¿.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ ÏÇÕÑÆÑÏ CASSCF (8,8)/6-31G*, ËÊÑ-
ÏÇÓËÊÂÙËâ 1[NCF3] Ä ËÏËÐ 14 âÄÎâÇÕÔâ àÍÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ
ÓÇÂÍÙËÇÌ (DH=7193 Í¥É .ÏÑÎß71).94 °ÆÐÂÍÑ ÑÐÂ ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐÇÇ àÍÊÑÕÇÓÏËÚÐÂ, ÚÇÏ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÏÂâ ÓÇÂÍÙËâ
ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÏÇÕËÎÐËÕÓÇÐÂ (DH=
7348 Í¥É .ÏÑÎß71),93 ÚÕÑ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÑÏ ÃÂÓßÇÓÇ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË ÐËÕÓÇÐÂ 1(13) ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÏÇÕËÎÐËÕÓÇÐÑÏ.
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IV. ¶ÑÕÑØËÏËÚÇÔÍËÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ
ÂÙËÎÂÊËÆÑÄ
¥ÂÄÐÑ ËÊÄÇÔÕÐÂ Ë Í ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ
ËÊÖÚÇÐÂ39, 96 ë 99 ÕÇÓÏËÚÇÔÍÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ ÂÙËÎÂÊËÆÑÄ
RC(O)N3 Ä ËÊÑÙËÂÐÂÕÞ (ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ ¬ÖÓÙËÖÔÂ), ÍÑÕÑ-
ÓÂâ ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ Ô ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÄÞØÑÆÑÏ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ
60 ë 808C.

±ÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÂÙËÎÂÊËÆÑÄ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÆÄÂ
ÕËÒÂ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ: ËÊÑÙËÂÐÂÕÞ (×ÑÕÑÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ ¬ÖÓ-
ÙËÖÔÂ) Ë ÒÓÑÆÖÍÕÞ ÓÇÂÍÙËË ÍÂÓÃÑÐËÎÐËÕÓÇÐÑÄ (RC(O)N) Ô
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎÇÏ.98 ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË ÕÇÓÏÑÎËÊÇ ÒËÄÂÎÑËÎÂÊËÆÂ
(ButC(O)N3) Ä ÙËÍÎÑÅÇÍÔÂÐÇ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ
ËÊÑÙËÂÐÂÕ Ô ÄÞØÑÆÑÏ 99.4%.100, 101 ±ÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ButC(O)N3

ÄÞØÑÆ ËÊÑÙËÂÐÂÕÂ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÄÔÇÅÑ 40% ÍÂÍ Ä ËÐÇÓÕÐÞØ
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ, ÕÂÍ Ë Ä ÂÎÍÇÐÂØ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÓÇÂÅËÓÖáÕ Ô ÂÙËÎ-
ÐËÕÓÇÐÂÏË, ÆÂÄÂâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÂÊËÓËÆËÐÞ.100, 101

³ ÃÎËÊÍËÏË ÄÞØÑÆÂÏË (40 ë 50%) ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ËÊÑÙËÂÐÂÕÞ
ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÃÇÐÊÑËÎÂÊËÆÂ Ë ÓâÆÂ ÇÅÑ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÍÂÍ Ä
ËÐÇÓÕÐÞØ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ, ÕÂÍ Ë Ä ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ, ÆÂáÜËØ
ÂÆÆÖÍÕÞ Ô ÂÙËÎÐËÕÓÇÐÂÏË.102, 103

¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË àÕËØ ×ÂÍÕÑÄ ÃÞÎ ÔÆÇÎÂÐ ÄÞÄÑÆ, ÚÕÑ ÒÓË
×ÑÕÑÎËÊÇ ÂÙËÎÂÊËÆÑÄ ËÊÑÙËÂÐÂÕÞ Ë ÂÙËÎÐËÕÓÇÐÞ ÑÃÓÂ-
ÊÖáÕÔâ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ Ë ÂÙËÎÐËÕÓÇÐÞ ÐÇ ËÊÑÏÇÓËÊÖáÕÔâ Ä ËÊÑ-
ÙËÐÂÕÞ.98, 100 ë 103

±ÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ Ë ÕÇÓÏÑÎËÊÇ ÂÎÍÑÍÔË- Ë ÂÓËÎÑÍÔËÍÂÓÃÑ-
ÐËÎÂÊËÆÑÄ (ROC(O)N3) Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÒÓÑÆÖÍÕÞ,
ÒÓÇÆÛÇÔÕÄÇÐÐËÍÂÏË ÍÑÕÑÓÞØ âÄÎâáÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ
ÐËÕÓÇÐÞ (ROC(O)N).98 £ÞØÑÆ ËÊÑÙËÂÐÂÕÑÄ Ë ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ËØ
ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ ÑÃÞÚÐÑ ÐÇÄÇÎËÍ.

¯ÂËÃÑÎßÛÇÇ ÄÐËÏÂÐËÇ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÖÆÇÎÇÐÑ àÕÑÍÔËÍÂÓ-
ÃÑÐËÎÂÊËÆÖ 15. ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÂÐÂÎËÊÂ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÃÞÎ ÔÆÇÎÂÐ
ÄÞÄÑÆ, ÚÕÑ ÒÓË ÇÅÑ ÕÇÓÏÑÎËÊÇ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ àÕÑÍÔËÍÂÓÃÑÐËÎ-
ÐËÕÓÇÐ (16) Ä ÔËÐÅÎÇÕÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, ÍÑÕÑÓÞÌ ÔÕÇÓÇÑÔÒÇÙË-
×ËÚÐÑ ÓÇÂÅËÓÖÇÕ Ô ÂÎÍÇÐÂÏË, ÆÂÄÂâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ
ÂÊËÓËÆËÐÞ (ÔØÇÏÂ 1), Ë ÓÇÎÂÍÔËÓÖÇÕ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ 3(16).98, 104, 105 ´ÓËÒÎÇÕÐÞÌ ÐËÕÓÇÐ 3(16) ÕÂÍÉÇ
ÓÇÂÅËÓÖÇÕ Ô ÂÎÍÇÐÂÏË, ÐÑ ÖÉÇ ÐÇ ÔÕÇÓÇÑÔÒÇÙË×ËÚÐÑ (ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÑ, ÚÇÓÇÊ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÅÑ ÃËÓÂÆËÍÂÎÂ)
(ÔÏ. ÔØÇÏÖ 1).98

±ÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÂÊËÆÂ 15 ÄÞØÑÆ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ, ÑÃÓÂÊÖáÜËØÔâ
Ä ÓÇÂÍÙËË ÐËÕÓÇÐÑÄ, ÔÑÔÕÂÄËÎ*70%.104, 105 ¡ÐÂÎËÊ ÒÑÎÖÚÂá-
ÜËØÔâ ÂÊËÓËÆËÐÑÄ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÒÑâÄÎÇÐËË Ä ÒÇÓÄËÚÐÑÏ
ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ 1(16) Ë ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ 3(16)
ÐËÕÓÇÐÑÄ Ä ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËË 2 : 1.98, 105 ³ËÐÅÎÇÕÐÞÌ ÐËÕÓÇÐ 1(16)
ÕÂÍÉÇ ÄÐÇÆÓâÇÕÔâ Ä ÔÄâÊË C7HÂÎÍÂÐÑÄ, ÔÄâÊË O7H ÔÒËÓÕÑÄ,
ÒÓËÔÑÇÆËÐâÇÕÔâ Í ÂÎÍËÐÂÏ Ë ÃÇÐÊÑÎÖ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÂÊÇ-
ÒËÐÂ.98

´ÓËÒÎÇÕÐÂâ ÒÓËÓÑÆÂ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐËÕÓÇÐÂ 16
ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐÂ ÓÇÅËÔÕÓÂÙËÇÌ ÔÒÇÍÕÓÂ ¿±² Ä ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÐÞØ ÔÕÇÍÎÂØ (|D/hc|=1.603 ÔÏ71, |E/hc|=0.0215 ÔÏ71).60

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ (|D/hc|=1.65 ÔÏ71, |E/hc|=
0.024 ÔÏ71) ÃÞÎ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐ ÆÎâ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ (4-ÂÙÇ-
ÕËÎ×ÇÐÑÍÔË)ÍÂÓÃÑÐËÎÐËÕÓÇÐÂ.106, 107

¯ÇÆÂÄÐÑ ×ÑÕÑØËÏËâ ÂÊËÆÂ 15 ÃÞÎÂ ËÊÖÚÇÐÂ 108 ÏÇÕÑÆÑÏ
ÎÂÊÇÓÐÑÅÑ ËÏÒÖÎßÔÐÑÅÑ ×ÑÕÑÎËÊÂ (lex=266 ÐÏ) Ä ×ÓÇÑÐÇ
(CF2ClCFCl2) ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ. ©ÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑ-
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ÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÒÑÔÎÇ ÑÃÎÖÚÇÐËâ ÕÓË×ÕÑÓÏÇÕËÎÂÊËÆÂ Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ
ÏÂÕÓËÙÇ ÒÓË 12K Ä ÕÇÚÇÐËÇ 5 (1), 25 (2) Ë 45 ÏËÐ (3).94

£ÇÓÕËÍÂÎßÐÞÇ ÎËÐËË ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ ÒÑÎÑÔ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ Ë ËØ
ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË Ä ¿³± ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 13 (ÒÑÎÑ-
ÉËÕÇÎßÐÞÌ ÒËÍ) Ë ÂÊËÆÂ 12 (ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÌ ÒËÍ), ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ
ÏÇÕÑÆÑÏ TD-B3LYP/6-31G*.
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ÑÃÎÖÚÇÐËâ ÂÊËÆÂ 12 Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÒÓË 12K Ä ÕÇÚÇÐËÇ 25 ÏËÐ
(1). ª¬-³ÒÇÍÕÓÞ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 13 (2) Ë ËÏËÐÂ 14 (3), ÓÂÔÔÚË-
ÕÂÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-31G* (ÍÂÎËÃÓÑÄÑÚÐÞÌ ÏÐÑÉËÕÇÎß 0.97)
(ÆÂÐÐÞÇ ÂÄÕÑÓÂ).

1222 ¯.±.¤ÓËÙÂÐ



ÄÂÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÒÑ ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ ÆÄÖØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ:
ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 16 (lmax=400 ÐÏ, ÄÓÇÏâ ÉËÊÐË
t=1.5 ÏÍÔ) Ë àÕÑÍÔËÍÂÓÃÑÐËÎßÐÑÅÑ ÓÂÆËÍÂÎÂ 17 (lmax=
333 ÐÏ, t=0.4 ÏÍÔ). ´ÓËÒÎÇÕÐÞÌ ÐËÕÓÇÐ 16 ÓÇÂÅËÓÑÄÂÎ Ô
ÕÇÕÓÂÏÇÕËÎàÕËÎÇÐÑÏ (k=3 . 108 Î .ÏÑÎß71 . Ô71) Ë ÕÓËàÕËÎ-
ÔËÎÂÐÑÏ (k= 1 . 106 Î .ÏÑÎß71 . Ô71).108

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐ ÕÂÍÉÇ ×ÑÕÑÎËÊ (4-ÂÙÇÕËÎ×ÇÐÑÍÔË)ÍÂÓÃÑÐËÎ-
ÂÊËÆÂ.106, 107 £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÒÓÑÆÖÍÕÞ
ÓÇÂÍÙËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ, Â ËÊÑÙËÂÐÂÕ Ë ÒÓÑÆÖÍÕÞ
ÇÅÑ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ ÐÇ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÞ.107

¶ÑÕÑØËÏËâ ÏÇÕÑÍÔËÍÂÓÃÑÐËÎÂÊËÆÂ (18) Ë ÇÅÑ ÆÇÌÕÇÓÑ-
ÒÓÑËÊÄÑÆÐÑÅÑ ÃÞÎÂ ËÊÖÚÇÐÂ Ä ÏÂÕÓËÙÂØ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ ÒÓË
4 Ë 10K.109, 110 £ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÇ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÐÂÃÎáÆÂÎËÔß ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓÐÞÇ ÎËÐËË, ÑÕÐÇÔÇÐÐÞÇ Í ÏÇÕÑÍÔËËÊÑÙËÂÐÂÕÖ (19) Ë ÒÓÑ-
ÆÖÍÕÂÏ ÇÅÑ ÆÂÎßÐÇÌÛËØ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ ì ×ÑÓÏÂÎßÆÇÅËÆÖ Ë
ËÊÑÙËÂÐÑÄÑÌ ÍËÔÎÑÕÇ.

´ÓËÒÎÇÕÐÞÌ ÏÇÕÑÍÔËÍÂÓÃÑÐËÎÐËÕÓÇÐ ÂÄÕÑÓÂÏ ÊÂÓÇÅËÔÕ-
ÓËÓÑÄÂÕß ÐÇ ÖÆÂÎÑÔß.110 ¿ÕÑ ÏÑÅÎÑ ÃÞÕß ÔÄâÊÂÐÑ Ô ×ÑÕÑ-
ØËÏËÚÇÔÍËÏ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÇÏ ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ Ä ËÊÑÙËÂÐÂÕ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ×ÑÕÑØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÇÂÍÙËË ÂÊËÆÑÄ
ROC(O)N3 (R=Alk, Ar) ËÊÖÚÇÐÞ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ÃÑÎÇÇ ÕÜÂÕÇÎßÐÑÇ ËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ
ËÊÑÎâÙËË. °ÆÐÂÍÑ ÂÐÂÎËÊ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÕÑ, ÚÕÑ
ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ Ë ÕÇÓÏÑÎËÊÇ ÕÂÍËØ ÂÊËÆÑÄ Ô ÄÞÔÑÍËÏ ÄÞØÑÆÑÏ
ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÐËÕÓÇÐÞ,98, 101, 102, 104 ë 108

ËÏÇáÜËÇ ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ.60, 106 ë 108

¬ÂÍ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß Ä ÐÂÚÂÎÇ ÆÂÐÐÑÅÑ ÓÂÊÆÇÎÂ, ×ÑÕÑÎËÊ ÂÙËÎ-
ÂÊËÆÑÄ RC(O)N3 (R=Alk, Ar) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá
ËÊÑÙËÂÐÂÕÑÄ Ô ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍËÏ ÄÞØÑÆÑÏ.98 £ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ
×ÑÕÑÎËÊÂ ÂÊËÆÑÄ ROC(O)N3, ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÂÊËÆÑÄ RC(O)N3

ÐÇ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÞ ÔÒÇÍÕÓÞ ¿±² ÂÙËÎÐËÕÓÇÐÑÄ Ä ÕÓËÒÎÇÕ-
ÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË. ±ÑÐâÕß ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ×ÑÕÑÎËÊÂ ÍÂÓÃÑÐËÎ-
ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÂÊËÆÑÄ Ë ÑÃÝâÔÐËÕß ÐÇÑÃÞÚÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÐËÕÓÇÐÑÄ ÖÆÂÎÑÔß ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËá ÏÇÕÑÆÂ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËË 38, 40 Ä ÔÑÚÇÕÂÐËË Ô ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÂÏË ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ.38 ë 40, 99, 111, 112

³ÓÇÆË ÂÙËÎÂÊËÆÑÄ ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÊÖÚÇÐ ÃÇÐÊÑËÎÂÊËÆ
(20).38 ë 40, 102, 103, 113 ë 116 £ ÓÂÐÐËØ ÓÂÃÑÕÂØ 102, 103, 113 ë 116 ÃÞÎÑ
ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÇÅÑ ×ÑÕÑÎËÊÇ ÐÂÓâÆÖ Ô ÒÓÑÆÖÍÕÑÏ ×ÑÕÑ-
ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ¬ÖÓÙËÖÔÂ ì ×ÇÐËÎËÊÑÙËÂÐÂÕÑÏ (21, ÄÞØÑÆ
*40%) ì ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÒÓÑÆÖÍÕÞ ÓÇÂÍÙËÌ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÃÇÐ-
ÊÑËÎÐËÕÓÇÐÂ (22) Ô ÂÎÍÇÐÂÏË, ÔÖÎß×ËÆÂÏË Ë Õ.Æ. ±ÓË àÕÑÏ
ÒÓâÏÑÌ Ë ÕÓËÒÎÇÕÐÑ ÔÇÐÔËÃËÎËÊËÓÑÄÂÐÐÞÌ ×ÑÕÑÎËÊ ÃÇÐÊÑËÎ-
ÂÊËÆÂ Ä ÂÎÍÇÐÂØ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÆÐËÏ Ë ÕÇÏ ÉÇ ÒÓÑÆÖÍÕÂÏ,
ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÏ ÆÎâ ÓÇÂÍÙËÌ ÐËÕÓÇÐÂ 1(22).115, 116 ©ÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑ-
ÄÂÕß ÔÒÇÍÕÓ ¿±² ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÃÇÐÊÑËÎÐËÕÓÇÐÂ ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ
ÃÇÐÊÑËÎÂÊËÆÂ Ä ÔÕÇÍÎÑÑÃÓÂÊÖáÜËØ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ ÐÇ ÖÆÂ-
ÎÑÔß.60, 70

³ ÙÇÎßá ÄÞâÔÐÇÐËâ ÏÖÎßÕËÒÎÇÕÐÑÔÕË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ ÂÓÑËÎÐËÕÓÇÐÑÄ ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÑ 106, 107, 117, 118 ÆÇÕÂÎßÐÑÇ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ×ÑÕÑØËÏËË 2-ÐÂ×ÕÑËÎÂÊËÆÂ (23) Ë ÓâÆÂ ÂÙÇÕËÎ-
Ë ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÃÇÐÊÑËÎÂÊËÆÂ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ô ÒÓËÄÎÇÚÇ-
ÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ ÎÂÊÇÓÐÑÅÑ ËÏÒÖÎßÔÐÑÅÑ ×ÑÕÑÎËÊÂ. ¬ÂÍ Ë Ä
ÔÎÖÚÂÇ ÃÇÐÊÑËÎÂÊËÆÂ, ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË ÂÊËÆÂ 23 ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑ-
ÄÂÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ËÊÑÙËÂÐÂÕÂ (*50%) Ë
ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÇÂÍÙËË ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ 2-ÐÂ×ÕÑËÎÐËÕÓÇÐÂ (24) Ô
ÂÎÍÇÐÂÏË Ë ÙËÍÎÑÅÇÍÔÂÐÑÏ (*45%). ±ÓË ÕÓËÒÎÇÕÐÑÌ ÔÇÐ-
ÔËÃËÎËÊÂÙËË ÕÂÍÉÇ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÒÓÑÆÖÍÕÞ, ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÇ ÆÎâ
ÓÇÂÍÙËÌ ÐËÕÓÇÐÂ 1(24).106 ³ÒÇÍÕÓ ¿±² ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ
24 ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÕß ÐÇ ÖÆÂÎÑÔß. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÂÙÇÕËÎ- Ë ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÃÇÐ-
ÊÑËÎÂÊËÆÂ. ·ÑÕâ ÂÄÕÑÓÂÏ ÐÇ ÖÆÂÎÑÔß ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÕß ÔËÐ-
ÅÎÇÕÐÞÇ ÂÓÑËÎÐËÕÓÇÐÞ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË, Ä
ÙÇÎÑÏ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ËÏË ÆÂÐÐÞÇ ÑÔÕÂÄÎâáÕ ÏÂÎÑ ÔÑÏÐÇÐËÌ Ä
ÔËÐÅÎÇÕÐÑÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÇ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÂÓÑËÎÐËÕÓÇ-
ÐÑÄ.106, 107, 117, 118 °ÆÐÂÍÑ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ àÕÑÅÑ ÐÇÑÃÞÚÐÑÅÑ
×ÂÍÕÂ ÐÇ ÃÞÎÑ ÆÂÐÑ.

¹ÕÑÃÞ ÒÑÐâÕß, ÒÑÚÇÏÖ ÂÓÑËÎÐËÕÓÇÐÞ ÏÑÅÖÕ ËÏÇÕß ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÇ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ, ÏÞ ÒÓÑÄÇÎË ÓÂÔÚÇÕÞ ÄÇÎËÚËÐÞ
ÔËÐÅÎÇÕ-ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ (DEST ) ÆÎâ ÐËÕÓÇÐÑÄ 22 Ë
24 ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP.111 ¯ÂÌÆÇÐÑ, ÚÕÑ ÄÇÎËÚËÐÂ DEST

ÏÂÎÂ (*21 Í¥É .ÏÑÎß71), ÑÆÐÂÍÑ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ, ÕÓË-
ÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ âÄÎâÇÕÔâ ÑÔÐÑÄÐÞÏ. ¯ÂÒÑÏÐËÏ, ÚÕÑ ÆÎâ
ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ NH DEST=150.6 Í¥É .ÏÑÎß71, Â ÆÎâ
CH3N ì 130.7 Í¥É .ÏÑÎß71. ±ÓËÚËÐÂ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÂ-
ÃËÎËÊÂÙËË ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÕÓËÒÎÇÕ-
ÐÑÏÖ Ä ÂÓÑËÎÐËÕÓÇÐÂØ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÑÔÑÃÑÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÇ ÔÄâÊÞ-
ÄÂÐËâ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË ÂÊÑÕÂ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÚÇÅÑ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÌ ÐËÕÓÇÐÑËÆÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ
ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÌ ÏÇÉÆÖ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏË ÐËÕÓÇÐÂ Ë ÑÍÔÂÊË-
ÓËÐÂ.111

±ÑÐâÄ ÒÓËÓÑÆÖ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÌ ÐËÕÓÇÐÑËÆÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ, ÏÞ
ÒÓÇÆÒÓËÐâÎË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÃÇÐÊÑËÎÂÊËÆÂ ÏÇÕÑÆÑÏ
ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËË Ô ÙÇÎßá ÇÇ ÓÇÅËÔÕÓÂÙËË ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒË-
ÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË.38 ±ÑÔÎÇ 2 ÏËÐ ÑÃÎÖÚÇÐËâ Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ
ÏÂÕÓËÙÇ ÔÄÇÕÑÏ Ô ÆÎËÐÑÌ ÄÑÎÐÞ 254 ÐÏ ¿³± ÂÊËÆÂ 20
ËÔÚÇÊÂÇÕ Ë ÒÑâÄÎâÇÕÔâ ÐÑÄÂâ ÒÑÎÑÔÂ Ô ÏÂÍÔËÏÖÏÑÏ ÑÍÑÎÑ
300 ÐÏ (ÓËÔ. 6, ÔÒÇÍÕÓ 1). °ÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ Ä ª¬-ÔÒÇÍÕÓÇ ÒÓÂÍ-
ÕËÚÇÔÍË ÒÑÎÐÑÔÕßá ËÔÚÇÊÂáÕ ÒÑÎÑÔÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÂÊËÆÂ 20 Ë
ÒÑâÄÎâáÕÔâ ÐÑÄÞÇ ÒÑÎÑÔÞ, ÔÓÇÆË ÍÑÕÑÓÞØ ÊÂÏÇÕÐÑ ÄÞÆÇ-
ÎâÇÕÔâ ÒÑÅÎÑÜÇÐËÇ ÒÓË *2270 ÔÏ71, ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÜÇÇ ×ÇÐËÎ-
ËÊÑÙËÂÐÂÕÖ.38 ±ÑÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÑÃÎÖÚÇÐËÇ ÔÄÇÕÑÏ Ô ÆÎËÐÑÌ
ÄÑÎÐÞ 313 ÐÏ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ËÔÚÇÊÐÑÄÇÐËá ÒÑÎÑÔÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ
Ä µ¶-ÔÒÇÍÕÓÇ (ÔÏ. ÓËÔ. 6, ÔÒÇÍÕÓ 2). £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ Ä ª¬-
ÔÒÇÍÕÓÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕß ÑÆÐËØ ÒËÍÑÄ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÖÏÇÐß-
ÛÂÇÕÔâ, Â ÆÓÖÅËØ ì ÓÂÔÕÇÕ (ÓËÔ. 7, ÔÒÇÍÕÓ 1).

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä ØÑÆÇ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÃÇÐÊÑËÎÂÊËÆÂ ÑÃÓÂ-
ÊÖáÕÔâ ÍÂÍ ÏËÐËÏÖÏ ÆÄÂ ÒÓÑÆÖÍÕÂ, ÑÆËÐ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ËÏÇÇÕ
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ÒÑÅÎÑÜÇÐËÇ Ô ÏÂÍÔËÏÖÏÑÏ ÒÓË *300 ÐÏ Ë ÒÑÔÎÇ ÑÃÎÖÚÇÐËâ
ÔÄÇÕÑÏ Ô ÆÎËÐÑÌ ÄÑÎÐÞ 313 ÐÏ ÒÓÇÄÓÂÜÂÇÕÔâ Ä ÆÓÖÅÑÌ ÒÓÑ-
ÆÖÍÕ. ¢ÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÎËÐËÌ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÏ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÇ,
ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÚÇÓÇÊ 8 ÏËÐ ÑÃÎÖÚÇÐËâ, ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂ-
ÔÖáÕÔâ Ô ÓÂÔÚÇÕÐÞÏ ÔÒÇÍÕÓÑÏ ËÊÑÙËÂÐÂÕÂ (ÔÏ. ÓËÔ. 7, ÔÒÇÍÕÓ
2), ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ ÑÆÐÑÌ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÌ ÒÑÎÑÔÞ
ÒÓË 1193 ÔÏ71, ÍÑÕÑÓÂâ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ Ä ÓÂÔÚÇÕÐÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ.38

£ ÓÂÃÑÕÇ 119 ÄÑÔÒÓÑËÊÄÇÆÇÐÞ ÐÂÛË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ 38, 40 Ë ÐÇ ËÆÇÐ-

ÕË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÂâ ÐÂÏË ÒÑÎÑÔÂ ÑÕÐÇÔÇÐÂ Í ×ÇÐËÎÙËÂÐÂÕÖ (25),
ÍÑÕÑÓÞÌ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ Ä ÐÇÃÑÎßÛÑÏ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂ-
ÊÑÏ, ÍÑÐÇÚÐÞÏË ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË âÄÎâáÕÔâ ËÊÑÙËÂÐÂÕ 21 Ë ÔÎÇÆÑ-
ÄÞÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂ ÙËÂÐÂÕÂ 25.40, 119

±ÑÎÑÔÂ Ä ¿³± ÒÓË 300 ÐÏ (ÔÏ. ÓËÔ. 6, ÔÒÇÍÕÓ 1) ÒÓËÐÂÆÎÇ-
ÉËÕ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÌ ÐËÕÓÇÐÑËÆÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÇ 1(22), ÍÑÕÑÓÂâ ÐÂ
ÔÂÏÑÏ ÆÇÎÇ ËÏÇÇÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÖá ÏÇÉÆÖ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂÏË ÐËÕÓÇÐÂ Ë ÑÍÔÂÊËÓËÐÂ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÖ ÏÇÕÑÆÑÏ
CASSCF/CASPT2, ÆÄÂ ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÂ Ä
ÔÒÇÍÕÓÇ ÑÒÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÚÂÔÕËÙÞ 1(22) ËÏÇáÕ ÏÂÍ-
ÔËÏÖÏÞ ÒÓË 306 Ë 290 ÐÏ (ÔÏ. ÓËÔ. 6). ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, Ä ÓÂÔÚÇÕ-
ÐÑÏ ÔÒÇÍÕÓÇ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖÇÕ ÒÑÎÑÔÂ, ÑÕÄÇÚÂáÜÂâ ÒÇÓÇØÑÆÖ Ä
ÒÇÓÄÑÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ Ô ÏÂÍÔËÏÖÏÑÏ ÒÓË 513 ÐÏ Ë
ÑÚÇÐß ÐËÊÍÑÌ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕßá. °ÐÂ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÂ ÄÑÊÃÖÉÆÇ-
ÐËÇÏ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ô p-ÑÓÃËÕÂÎË ÂÎÎËÎßÐÑÅÑ ÕËÒÂ ÐÂ s*-ÑÓÃË-
ÕÂÎß ÑÚÇÐß ÔÎÂÃÑÌ ÔÄâÊË N7O.

²ÂÔÚÇÕÐÞÌ ª¬-ÔÒÇÍÕÓ ÚÂÔÕËÙÞ 1(22) ÕÂÍÉÇ ÒÓÇÍÓÂÔÐÑ
ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÏ ÒÓÑÏÇÉÖ-
ÕÑÚÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ Ô ÏÂÍÔËÏÖÏÑÏ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÒÓË 300 ÐÏ (ÔÏ.
ÓËÔ. 7, ÔÒÇÍÕÓ 1, ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÇ ÒËÍË).

ªÊ ÐÂÚÂÎßÐÑÅÑ ÐÂÍÎÑÐÂ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ ÍÓËÄÞØ ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËâ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ 21 Ë 1(22) ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË (l=254 ÐÏ) ÏÑÉÐÑ
ÑÙÇÐËÕß ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ËØ ÄÞØÑÆÑÄ Ä ÒÇÓÄËÚÐÑÏ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÍÂÍ
64 : 36.38

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÂ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâ-
ÙËË Ä ÔÑÚÇÕÂÐËË Ô ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÓÂÔÚÇÕÂÏË ÒÑÊÄÑ-
ÎËÎÑ ÒÑÐâÕß ÐÇÑÃÞÚÐÖá ÒÓËÓÑÆÖ ÔËÐÅÎÇÕÐÞØ ÂÓÑËÎ-
ÐËÕÓÇÐÑÄ.

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÓÂÔÚÇÕÖ ÔÄÑÌÔÕÄ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ ÂÙËÎÐËÕÓÇÐÑÄ
HC(O)N Ë HOC(O)N ÃÞÎÑ ÒÑÔÄâÜÇÐÑ ÃÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ
ÓÂÃÑÕ.38 ë 40, 99, 111, 112, 120 ë 127 £ ÓÂÐÐËØ ÓÂÃÑÕÂØ 120 ë 124 ÃÞÎË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ, ÒÑàÕÑÏÖ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÐËØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÐÇ
ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞÏË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏË ÑÃ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÌ Ë ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÂÙËÎÐËÕÓÇÐÑÄ. £ 1999 Å.
ÃÞÎË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ ÆÇÕÂÎßÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ±±¿ ÏÑÆÇÎßÐÞØ
ÔËÔÕÇÏ CHNO125 Ë CH2NO126 ÄÞÔÑÍÑÕÑÚÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏËG2,
CASSCF, CASPT2 Ë QCISD(T). ¯ÂÌÆÇÐÑ ÃÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ
ÎÑÍÂÎßÐÞØ ÏËÐËÏÖÏÑÄ Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÏÇÉÆÖ
àÕËÏË ÏËÐËÏÖÏÂÏË, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ×ÑÓÏËÎÐËÕÓÇÐÂ Ë ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ
ÑÍÔÂÊËÓËÐÂ Ô ÑÚÇÐß ÆÎËÐÐÑÌ ÔÄâÊßá N7O (1.73AÊ ). ³ÑÅÎÂÔÐÑ
ÓÂÔÚÇÕÂÏ ÏÇÕÑÆÑÏ G2, ÔËÐÅÎÇÕÐÂâ ÚÂÔÕËÙÂ ËÏÇÇÕ àÐÇÓÅËá
ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÕÓËÒÎÇÕÐÂâ, ÐÂ 12 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÔÏ.126). £ ÔÄÑá
ÑÚÇÓÇÆß, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ ÏÇÕÑÆÂÏË CASPT2/cc-pVTZ Ë
QCISD(T)/cc-pVTZ (Ô ÅÇÑÏÇÕÓËÇÌ CASSCF/cc-pVTZ), àÐÇÓ-
ÅËâ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐËÉÇ àÐÇÓÅËË ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÐÂ 16 Ë
3 Í¥É .ÏÑÎß71 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.126 ªÊÄÇÔÕÐÑ,127 ë 129 ÚÕÑ
ÏÇÕÑÆ CASPT2 ÐÇÆÑÑÙÇÐËÄÂÇÕ àÐÇÓÅËá ÔËÔÕÇÏ Ô äÑÕÍÓÞÕÑÌã
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÇÌ (Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ) ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô äÊÂÍÓÞÕÞÏËã ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâÏË (Ä
ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÇÌ) ÐÂ 13 ë 17 Í¥É .ÏÑÎß71.
±ÓÑÄÇÆÇÐÐÞÇ ÐÂÏË ÓÂÔÚÇÕÞ ÏÇÕÑÆÑÏ CCSD(T) Ô àÍÔÕÓÂ-
ÒÑÎâÙËÇÌ ÐÂ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÞÌ ÃÂÊËÔ 38 ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÔËÐ-
ÅÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÎÇÉËÕ ÐËÉÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÐÂ
3 Í¥É .ÏÑÎß71. ¥Îâ ÂÙÇÕËÎÐËÕÓÇÐÂ (MeC(O)N), ÔÑÅÎÂÔÐÑ
ÐÇÆÂÄÐËÏ ÓÂÔÚÇÕÂÏ ÄÞÔÑÍÑÕÑÚÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ CBS-QB3, ÔËÐ-
ÅÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÎÇÉËÕ ÐËÉÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÐÂ
*17 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÔÏ.39).
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ÆÑÏ CASSCF/CASPT2.
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²ËÔ. 7. ²ÂÊÐÑÔÕÐÞÌ ª¬-ÔÒÇÍÕÓ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÃÇÐÊÑËÎÂÊËÆÂ
ÔÄÇÕÑÏ Ô l=254 ÐÏ Ä ÕÇÚÇÐËÇ 2 ÏËÐ Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ ÑÃÎÖÚÇÐËâ Ä
ÕÇÚÇÐËÇ 8 ÏËÐ ÔÄÇÕÑÏ Ô l=313 ÐÏ Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÒÓË 12K (1).
±ÑÎÑÉÇÐËÇ Ë ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÂâ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕß ÒÑÎÑÔ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÂ
ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ËÊÑÙËÂÐÂÕÂ 21 (2) Ë ÐËÕÓÇÐÂ 1(22) (3), ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ
ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-31G(d) (ÍÑÓÓÇÍÕËÓÖáÜËÌ ÏÐÑÉËÕÇÎß 0.97).38, 40
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¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,38 ë 40 ÚÕÑ ÓÂÔÚÇÕÞ ÏÇÕÑÆÑÏ
B3LYP ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ (ÐÂ *38 Í¥É .ÏÑÎß71) ÊÂÄÞÛÂáÕ àÐÇÓ-
ÅËá ÔËÐÅÎÇÕÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÕÓËÒÎÇÕÐÞÏ ÐËÕÓÇ-
ÐÑÏ. ±ÑàÕÑÏÖ ÔËÐÅÎÇÕÐÂâ ÐËÕÓÇÐÑËÆÐÂâ ÚÂÔÕËÙÂ 1(22)
ÆÑÎÉÐÂ ËÏÇÕß àÐÇÓÅËá ÐÂ *17 Í¥É .ÏÑÎß71 ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÕÓË-
ÒÎÇÕÐÂâ ÚÂÔÕËÙÂ 3(22), ÚÕÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÇÇ ÓÇÅËÔÕÓÂÙËÇÌ Ä
ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ HOC(O)N ÒÓÑÄÇÆÇÐÐÞÇ
ÐÂÏË ÓÂÔÚÇÕÞ ÏÇÕÑÆÑÏ CCSD(T) Ô àÍÔÕÓÂÒÑÎâÙËÇÌ ÐÂ ÃÇÔ-
ÍÑÐÇÚÐÞÌ ÃÂÊËÔ 40 ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÍÂÍ ÆÎâ ÔËÐ-, ÕÂÍ Ë ÆÎâ ÂÐÕË-
ÓÑÕÂÏÇÓÑÄ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ âÄÎâÇÕÔâ ÑÔÐÑÄÐÞÏ, Â ÔËÐ-
ÅÎÇÕÐÂâ ÐËÕÓÇÐÑËÆÐÂâ ÚÂÔÕËÙÂ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÎÇÉËÕ ÄÞÛÇ ÐÂ 26 Ë
16 Í¥É .ÏÑÎß71 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¥Îâ ÏÇÕÑÍÔËÍÂÓÃÑÐËÎÐËÕ-
ÓÇÐÂ ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÕÂÍÉÇ âÄÎâÇÕÔâ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ, Ë,
ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÆÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÂ CBS-QB3, ÔËÐÅÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
ÄÞÛÇ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÐÂ 23.8 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÔÏ.39).

£ÇÎËÚËÐÞ ÔËÐÅÎÇÕ-ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÐËÕÓÇÐÑÄ
ROC(O)N Ë RC(O)N ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÏÇÐßÛÇÅÑ
ÔÄâÊÞÄÂÐËâ ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä 1A0-ÔÑÔÕÑâÐËË ÒÇÓ-
ÄÞØ, ÚÕÑ ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ Ä ÖÆÎËÐÇÐËË ÔÄâÊË N7O. ®ÂÎÑ-
ÄÇÓÑâÕÐÑ, ÚÕÑ ÂÕÑÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ÂÎÍÑÍÔË- ËÎË ÂÓËÎÑÍÔËÅÓÖÒÒÞ
ÏÑÉÇÕ ÒÓÇÒâÕÔÕÄÑÄÂÕß s-ÔÄâÊÞÄÂÐËá ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ Ë ÍËÔ-
ÎÑÓÑÆÂ CON-×ÓÂÅÏÇÐÕÂ. ®Þ ÒÑÎÂÅÂÇÏ, ÚÕÑ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ
ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ p-ÔÄâÊÞÄÂÐËâ ÏÇÉÆÖ àÕËÏË ÂÕÑÏÂÏË ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ
ÖÄÇÎËÚÇÐËâ p-ÔËÔÕÇÏÞ Ä ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË OR-ÅÓÖÒÒÞ.

£ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÔÎÑÉËÄÛÇÇÔâ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ,
ÍÑÕÑÓÑÇ ÑÕÓÂÉÇÐÑ ÄÑ ÄÔÇØ ÖÚÇÃÐËÍÂØ Ë ÏÐÑÅËØ ÑÃÊÑ-
ÓÂØ,21, 22, 26 ë 33 ÚÕÑ ÆÎâ ÔËÐÅÎÇÕÐÞØ ÐËÕÓÇÐÑÄ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞ ÓÇÂÍ-
ÙËË ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËâ Í ÆÄÑÌÐÞÏ ÔÄâÊâÏ Ë ÄÐÇÆÓÇÐËâ ÒÑ ÔÄâÊâÏ
C7H, O7H Ë N7H. °ÆÐÂÍÑ ÐÂ ÔÂÏÑÏ ÆÇÎÇ ÒÓÑÆÖÍÕÞ àÕËØ
ÓÇÂÍÙËÌ ÃÞÎË ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÂÙËÎÐËÕÓÇÐÑÄ Ë,
ÍÂÍ ÃÖÆÇÕ ÒÑÍÂÊÂÐÑ Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ ÓÂÊÆÇÎÇ, ÒÇÓ×ÕÑÓÊÂÏÇ-
ÜÇÐÐÞØ ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐÑÄ. ¯Ñ ÕÂÍËÇ ÔËÐÅÎÇÕÐÞÇ ÐËÕÓÇÐÞ ÐÇ
ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í äÑÃÞÚÐÞÏã ÐËÕÓÇÐÂÏ. ±Ñ ÔÄÑÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ë ÅÇÑÏÇÕÓËË àÕË ÐËÕÓÇÐÑËÆÐÞÇ ÚÂÔÕËÙÞ âÄÎâáÕÔâ
ÑÍÔÂÊËÓËÐÂÏË, ØÑÕâ ÔÄâÊß N7O Ä ÐËØ (1.7 ë 1.8AÊ ) ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÇÐÐÑ ÆÎËÐÐÇÇ ÑÃÞÚÐÑÌ (*1.5AÊ ).

±ÓÑÄÇÆÇÐÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÑÍÂÊÂÎË,39, 40 ÚÕÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ
ÓÇÂÍÙËË (ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÒÑ ÆÄÑÌÐÑÌ ÔÄâÊË, ÄÐÇÆÓÇÐËâ ÒÑ
ÔÄâÊâÏ) ÐËÕÓÇÐÑËÆÐÞØ ÚÂÔÕËÙ ÐÇÑÃÞÚÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÓÑ-
ØÑÆâÕ Ô ÏÂÎÑÌ ËÎË ÄÑÑÃÜÇ ÐÖÎÇÄÑÌ àÐÇÓÅËÇÌ ÂÍÕËÄÂÙËË.
¯ÇÆÂÄÐÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ËÊÖÚÇÐÂ 39 ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ ÊÂÄË-
ÔËÏÑÔÕß ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË ÓÇÂÍÙËË ÐËÕÓÇÐÂ 1(22) Ô ÅÇÍÔ-
1-ÇÐÑÏ Ä ×ÓÇÑÐÇ. °ÍÂÊÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÔÍÑÓÑÔÕß àÕÑÌ ÓÇÂÍÙËË
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, ËÊÏÇÓÇÐÂ ÆÂÉÇ
ÐÇÃÑÎßÛÂâ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË
(Ea=70.25 Í¥É .ÏÑÎß71).

V. ¶ÑÕÑØËÏËÚÇÔÍËÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ÂÓËÎÂÊËÆÑÄ
¬ÂÍ ÑÕÏÇÚÇÐÑ ÄÑ ÄÄÇÆÇÐËË, Ä ÒÑÔÎÇÆÐËÇ 10 ÎÇÕ ÃÞÎ ÆÑÔÕËÅÐÖÕ
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ÒÓÑÅÓÇÔÔ Ä ÒÑÐËÏÂÐËË ×ÑÕÑØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÇ-
ÄÓÂÜÇÐËÌ ÂÓËÎÂÊËÆÑÄ. ³ÄâÊÂÐÑ àÕÑ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ Ô ÕÇÏ, ÚÕÑ
ÖÆÂÎÑÔß ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÕß ÒÇÓÄËÚÐÞÇ ÒÓÑÆÖÍÕÞ ËØ ×ÑÕÑ-
ÎËÊÂ ì ÔËÐÅÎÇÕÐÞÇ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÞ ì Ë ËÊÖÚËÕß ËØ ÓÇÂÍÙËÑÐ-
ÐÖá ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß.34 ë 37 ¥Îâ ÂÐÂÎËÊÂ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ Ë
ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ ÆÂÐÐÞØ ÃÞÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏË-
ÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ (CASSCF/CASPT2).34 ë 37

£ÊÂËÏÐÑÇ ÆÑÒÑÎÐÇÐËÇ ÕÇÑÓËË Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ Ä ËÊÖÚÇÐËË
ÔÄÑÌÔÕÄ ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐÂ Ë ÇÅÑ ÒÓÑÔÕÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÒÓÑ-
ËÎÎáÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ Ä ÑÃÊÑÓÂØ 34, 36. ¥ÇÕÂÎßÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ
ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÍÑÓÑÕÍÑÉËÄÖ-
ÜËØ (*100 ÒÔ ë 100 ÐÔ) ÔËÐÅÎÇÕÐÞØ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÑÄ.35, 37 £ ÕÑ
ÉÇ ÄÓÇÏâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâÏ, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞÏ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÏÇÕÑÆÂ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËË, ÐÇ ÃÞÎÑ ÖÆÇÎÇÐÑ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÅÑ
ÄÐËÏÂÐËâ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, Ä ÔÂÏÑÇ ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÄÓÇÏâ ÃÞÎ ÑÒÖÃÎË-
ÍÑÄÂÐ ÓâÆ ÓÂÃÑÕ 130 ë 133 ÒÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ×ÑÕÑÎËÊÂ ÂÓËÎ- Ë

ÅÇÕÇÓÑÂÓËÎÂÊËÆÑÄ ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËË, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÒÑÊÄÑÎËÎË ÎÖÚÛÇ ÒÑÐâÕß ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË àÕËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ.

1. ¶ÑÕÑØËÏËâ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ

¶ÑÕÑØËÏËË ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÅÑ ÂÓËÎÂÊËÆÂì ×ÇÐËÎÂÊËÆÂì Ä ÎËÕÇ-
ÓÂÕÖÓÇ ÖÆÇÎÇÐÑ ÐÂËÃÑÎßÛÇÇ ÄÐËÏÂÐËÇ. ¥ÑÎÅÑÇ ÄÓÇÏâ ÒÓË ÇÅÑ
×ÑÕÑÎËÊÇ Ë ÕÇÓÏÑÎËÊÇ ÖÆÂÄÂÎÑÔß ÑÃÐÂÓÖÉËÕß ÕÑÎßÍÑ ÒÓÑ-
ÆÖÍÕÞ ÑÔÏÑÎÇÐËâ.21, 27 °ÆÐÂÍÑ ÒÓË ÕÇÓÏÑÎËÊÇ 134 Ë ×ÑÕÑ-
ÎËÊÇ 135 ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ä ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË ÂÐËÎËÐÂ ËÎË ÆËàÕËÎ-
ÂÏËÐÂ (¥¿¡) Ô ÄÞÔÑÍËÏ ÄÞØÑÆÑÏ (ÐÇ ÏÇÐÇÇ 70%) ÑÃÓÂÊÑÄÞ-
ÄÂÎËÔß ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÂÊÇÒËÐÞ 26. ¢ÞÎÑ ÒÑÔÕÖÎËÓÑÄÂÐÑ,
ÚÕÑ ÕÇÓÏÑÎËÊ Ë ×ÑÕÑÎËÊ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ ÄÇÆÇÕ Í ÑÕÜÇÒÎÇÐËá
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÂÊÑÕÂ Ë ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ
[C6H5N].134, 135

±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÚÂÔÕËÙÇÌ, ÓÇÂÅËÓÖáÜÇÌ Ô ÂÏËÐÂÏË,
âÄÎâÇÕÔâ ÃÇÐÊÂÊËÓËÐ (27) ÎËÃÑ ÙËÍÎËÚÇÔÍËÌ ÍÇÕÇÐËÏËÐ
(1-ÂÊÂÙËÍÎÑÅÇÒÕÂ-1,2,4,6-ÕÇÕÓÂÇÐ ËÎË 1,2-ÆËÆÇÅËÆÓÑÂÊÇÒËÐ,
28).134, 135 ¯Ç ËÔÍÎáÚÂÎÑÔß, ÚÕÑ ËØ ÒÓÇÆÛÇÔÕÄÇÐÐËÍÑÏ ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ÔËÐÅÎÇÕÐÞÌ ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐ (29).

¡ÐÂÎËÊ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ
Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ, ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ ÑÃ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÄÔÇØ
ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ. ±ÓË ÒÑÐËÉÇÐËË ÍÑÐÙÇÐÕÓÂ-
ÙËË ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ ÑÔÏÑÎÇÐËÇ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ë ÑÃÓÂ-
ÊÖÇÕÔâ ÂÊÑÃÇÐÊÑÎ.136, 137 ¿ÕÑ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ
ÔËÐÅÎÇÕÐÞÇ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÞ (ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 27 Ë(ËÎË) 28) ÔÎÖÉÂÕ
äÓÇÊÇÓÄÖÂÓÑÏã ÆÎâ ÕÓËÒÎÇÕÐÞØ ÐËÕÓÇÐÑÄ 3(29), ÍÑÕÑÓÞÇ ÎËÃÑ
ÆËÏÇÓËÊÖáÕÔâ, ÎËÃÑ ÓÇÂÅËÓÖáÕ Ô ËÔØÑÆÐÞÏ ÂÊËÆÑÏ, ÆÂÄÂâ Ä
ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÒÓÑÆÖÍÕÂ ÂÊÑÃÇÐÊÑÎ. ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÒÓâ-
ÏÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË, ÐÂÒÓËÏÇÓ Ô ÒÑÏÑÜßá ÎÂÊÇÓÐÑÅÑ ËÏÒÖÎßÔ-
ÐÑÅÑ ×ÑÕÑÎËÊÂ, ÒÓÑÙÇÔÔ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÂÊÑÃÇÐÊÑÎÂ ÐÇ ËÊÖÚÇÐ.

£ 1962 Å. ÃÞÎ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐ ÔÒÇÍÕÓ ¿±² ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ
ÐËÕÓÇÐÂ 3(29) Ä ÔÕÇÍÎÑÑÃÓÂÊÐÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÒÓË 77K
(|D/hc|=0.998 ÔÏ71) Ë ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
àÕÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ âÄÎâÇÕÔâ ÑÔÐÑÄÐÞÏ.69 £ÔÍÑÓÇ ÃÞÎ ÊÂÓÇÅËÔÕ-
ÓËÓÑÄÂÐ ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞÌ ¿³± ÐËÕÓÇÐÂ 3(29) Ä ÔÕÇÍÎÑ-
ÑÃÓÂÊÐÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ.138 ¢ÑÎÇÇ ÒÑÊÆÐËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ 139

ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ àÕÑÕ ÐËÕÓÇÐ ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË ÎÇÅÍÑ ËÊÑÏÇÓË-
ÊÖÇÕÔâ Ä ÍÇÕÇÐËÏËÐ 28.

³ÚËÕÂÎÑÔß, ÚÕÑ Ä ØÑÆÇ ÐÖÍÎÇÑ×ËÎßÐÑÅÑ ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËâ
ÂÏËÐÑÄ Í ÃÇÐÊÂÊËÓËÐÖ 27 ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÑ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÊÂÏÇ-
ÜÇÐÐÞÇ 3H-ÂÊÇÒËÐÞ 26.134, 140 ë 142 ¯ÂÃÎáÆÂÇÏÞÌ Ä àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂØ ÒÑ ËÏÒÖÎßÔÐÑÏÖ ×ÑÕÑÎËÊÖ ÔÒÇÍÕÓ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÅÑ
ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÕÂÍÉÇ ÑÕÐÑÔËÎË Í ÔÑÇÆËÐÇÐËá 27.140 ë 142

³ËÕÖÂÙËâ ËÊÏÇÐËÎÂÔß, ÍÑÅÆÂ ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ä
ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÃÞÎ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐ 143 ÍÇÕÇÐËÏËÐ 28.
°ÃÎÖÚÇÐËÇ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÒÓË 8K ÔÄÇÕÑÏ Ô
l>360 ÐÏ (ËÎË l>216 ÐÏ) ÒÓËÄÑÆËÎÑ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÒÓÑ-
ÆÖÍÕÂ Ô ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÌ ÒÑÎÑÔÑÌ Ä ª¬-ÔÒÇÍÕÓÇ ÒÓË 1895 ÔÏ71,
ÍÑÕÑÓÂâ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÂ ÆÎâ ÅÇÕÇÓÑÍÖÏÖÎÇÐÑÄÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ
(7N=C=C7).

°ÍÂÊÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÍÇÕÇÐËÏËÐ 28 ÐÇÔÕÂÃËÎÇÐ ÒÓË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ
ÑÃÎÖÚÇÐËË (l>360 ÐÏ), ÑÆÐÂÍÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÃÇÐÊÂÊËÓËÐÂ 27

R1 = R2 = Et; R1 = H, R2 = Ph.
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ÐÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÎÑ.143 ±ÓË ÃÑÎÇÇ ÕÜÂÕÇÎßÐÑÏ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË 144

×ÑÕÑÎËÊÂ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ë ÇÅÑ 15N-ÏÇÚÇÐÑÅÑ ÂÐÂÎÑÅÂ Ä ÂÓÅÑÐÑ-
ÄÑÌ Ë ÐÇÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÂØ ÒÓË 12K ÃÞÎÑ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ
ÒÑâÄÎÇÐËÇ Ä ª¬-ÔÒÇÍÕÓÇ ÒÑ ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ 40 ÐÑÄÞØ ÒÑÎÑÔ,
11 ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ÑÕÐÇÔÇÐÞ Í ÔÑÇÆËÐÇÐËá 28.144 °ÕÐÇÔÇÐËÇ
ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÒÑÎÑÔ ÐÇ ÃÞÎÑ ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ, ÑÆÐÂÍÑ ÂÄÕÑÓÞ ÒÓÇÆ-
ÒÑÎÑÉËÎË, ÚÕÑ ÑÐË ÒÓËÐÂÆÎÇÉÂÕ ÒÓÑÆÖÍÕÂÏ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÍÇÕÇÐ-
ËÏËÐÂ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË (l>216 ÐÏ) ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ä
ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÒÓË 12K ÃÞÎ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐ 145 ÔÒÇÍÕÓ
¿±², ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÌ ÆÎâ ÐËÕÓÇÐÂ 3(29) (|D/hc|=1.027 ÔÏ71,
E=0 ÔÏ71).

´ÜÂÕÇÎßÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ×ÑÕÑÎËÊÂ ×ÇÐËÎ-
ÂÊËÆÂ Ä ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ Ä ÛËÓÑÍÑÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ-
ÐÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ (77 ë 293K) ÔÑÄÏÇÔÕÐÑ Ô ÓÇÅËÔÕÓÂÙËÇÌ ¿³±,
ÔÒÇÍÕÓÑÄ ¿±² Ë ÎáÏËÐÇÔÙÇÐÙËË ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÒÑÊÄÑ-
ÎËÎË ÔÆÇÎÂÕß ÄÞÄÑÆ,139 ÚÕÑ ÒÓË 77K ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÒÓÑÆÖÍÕÑÏ
âÄÎâÇÕÔâ ÕÓËÒÎÇÕÐÞÌ ÐËÕÓÇÐ 29.

®ÇÕÑÆÂÏË ÄÓÇÏâÓÂÊÓÇÛÇÐÐÑÌ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË Ë
ËÏÒÖÎßÔÐÑÅÑ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÃÞÎÑ ÖÃÇÆËÕÇÎßÐÑ ÆÑÍÂÊÂÐÑ,146, 147

ÚÕÑ ÍÇÕÇÐËÏËÐ 28 (lmax& 350 ÐÏ, nmax=1889 ÔÏ71) âÄÎâÇÕÔâ
ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞÏ ÒÓÑÆÖÍÕÑÏ ×ÑÕÑÎËÊÂ, ÓÇÅËÔÕÓËÓÖÇÏÞÏ Ä
ËÏÒÖÎßÔÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ.
ªÏÇÐÐÑ àÕÑÕ ÍÇÕÇÐËÏËÐ ÓÇÂÅËÓÖÇÕ Ô ¥¿¡, ÆÂÄÂâ ÒÓÑÏÇÉÖ-
ÕÑÚÐÞÌ 1H-ÂÊÇÒËÐ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÊÂÕÇÏ ÒÓÇÄÓÂÜÂÇÕÔâ Ä ÍÑÐÇÚÐÞÌ
ÒÓÑÆÖÍÕ ì 3H-ÂÊÇÒËÐ (26).146, 147

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÆÎâ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ Ë
ÏÂÕÓËÙ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ, Ô ÑÆÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, Ë ÆÎâ ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÐÞØ ÔÕÇÍÑÎ ì Ô ÆÓÖÅÑÌ, ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ.
£ ÔÕÇÍÎÂØ ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÒÓÑÆÖÍÕÑÏ âÄÎâÎÔâ ÕÓËÒÎÇÕÐÞÌ ÐËÕÓÇÐ
29, Â Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ Ë Ä ÏÂÕÓËÙÂØ
ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ ÒÓË *10K ì ÍÇÕÇÐËÏËÐ 28. ¥Îâ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ
ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËâ ÃÞÎÑ ÄÞÆÄËÐÖÕÑ ÆÄÇ ÅËÒÑÕÇÊÞ.139 ³ÑÅÎÂÔÐÑ
ÒÇÓÄÑÌ ÅËÒÑÕÇÊÇ, Ä ÏÂÕÓËÙÂØ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ
ÄÕÑÓËÚÐÞÌ ×ÑÕÑÎËÊ ÐËÕÓÇÐÂ 3(29), ÒÓËÄÑÆâÜËÌ Í ÍÇÕÇÐËÏËÐÖ
28. £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË ÔÑ ÄÕÑÓÑÌ, ÒÇÓÄËÚÐÞÌ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕ ì
ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÌ ÔËÐÅÎÇÕÐÞÌ ÐËÕÓÇÐ 1(29) ì ÐÇ
ÖÔÒÇÄÂÇÕ ÓÇÎÂÍÔËÓÑÄÂÕß Ä ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
Ë ÃÞÔÕÓÑ ËÊÑÏÇÓËÊÖÇÕÔâ Ä ÍÇÕÇÐËÏËÐ.

³ ÙÇÎßá ÄÞâÔÐÇÐËâ ÒÓËÚËÐ ÆÂÐÐÑÅÑ ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËâ ÃÞÎË
ÒÓÇÆÒÓËÐâÕÞ ÐÑÄÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ×ÑÕÑÎËÊÂ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ä
ÖÔÎÑÄËâØ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËË Ë Ä ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞØ
ÔÕÇÍÎÂØ.148, 149 °ÃÎÖÚÇÐËÇ Ä ÂÊÑÕÐÑÌ ËÎË ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÂØ
ÒÓË 12K ÔÄÇÕÑÏ Ô ÆÎËÐÑÌ ÄÑÎÐÞ 334 ÐÏ ÒÓËÄÑÆËÎÑ Í ÒÑâÄÎÇ-
ÐËá ÕÑÎßÍÑ ÐÇÃÑÎßÛÑÅÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 28, Ä ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÏ ÒÓÑËÔØÑÆËÎÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÆÓÖÅÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ, ª¬-ÔÒÇÍÕÓ
ÍÑÕÑÓÑÌ ÃÞÎ ÑÕÐÇÔÇÐ Í ÐËÕÓÇÐÖ 3(29).148 °ÃÎÖÚÇÐËÇ ÐËÕÓÇÐÂ
3(29) ÆÎËÐÐÑÄÑÎÐÑÄÞÏ ÔÄÇÕÑÏ (485 ÐÏ ËÎË >450 ÐÏ) ÄÞÊÞ-
ÄÂÎÑ ÇÅÑ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÇ Ä ÍÇÕÇÐËÏËÐ 28, ÍÑÕÑÓÞÌ, Ä ÔÄÑá
ÑÚÇÓÇÆß, ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ ÒÓÇÄÓÂÕËÕß Ä ÐËÕÓÇÐ 3(29) ÑÃÎÖÚÇÐËÇÏ
ÔÄÇÕÑÏ Ô l=334 ÐÏ. ¢ÞÎÑ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,148 ÚÕÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ
ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÌ ÐËÕÓÇÐÂ Ë ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ ÐÂ ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÄÓÇÏÇÐÂØ
ÑÃÎÖÚÇÐËâ (l=334 ÐÏ) ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ *4 : 1 ÄÑ ÄÔÇØ ÏÂÕÓËÙÂØ
(ÂÊÑÕÐÑÌ, ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ Ë Ä ÔÕÇÍÎÑÑÃÓÂÊÐÑÏ 2-ÏÇÕËÎÃÖÕÂÐÇ).
¢ÞÎÑ ÔÆÇÎÂÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ,148 ÚÕÑ ÍÇÕÇÐËÏËÐ 28 ÑÃÓÂ-
ÊÖÇÕÔâ ËÊ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑ- ËÎË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 1(29).

£ ÓÂÃÑÕÇ 149 ÕÂÍÉÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÑ ÄÎËâÐËÇ ÒÓËÓÑÆÞ ÏÂÕ-
ÓËÙÞ (Ar, CH4 Ë 3-ÏÇÕËÎÒÇÐÕÂÐ) ÐÂ ×ÑÕÑÎËÊ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ, ÐÑ
ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË ÃÑÎÇÇ ÍÑÓÑÕÍÑÄÑÎÐÑÄÞÏ ÔÄÇÕÑÏ (l=
280� 5 ÐÏ). ¡ÄÕÑÓÞ ÒÓËÛÎË Í ÊÂÍÎáÚÇÐËá, ÚÕÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ
ÐËÕÓÇÐÂ 3(29) ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÇÇ Ä ÏÂÕÓËÙÂØ CH4 Ë 3-ÏÇÕËÎ-
ÒÇÐÕÂÐÂ, ÚÇÏ Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ. ¿ÕÑÕ à××ÇÍÕ ÑÐË ÑÃÝâÔ-
ÐËÎË ÃÑÎÇÇ ÃÞÔÕÓÑÌ ÓÇÎÂÍÔÂÙËÇÌ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑ-ÄÑÊÃÖÉ-
ÆÇÐÐÑÅÑ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 1(29) Ä ÏÐÑÅÑÂÕÑÏÐÞØ ÓÂÔ-
ÕÄÑÓËÕÇÎâØ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÑÆÐÑÂÕÑÏÐÑÌ ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ
ÏÂÕÓËÙÇÌ.

¥Îâ ÒÓËÏÇÓÂ ÐÂ ÓËÔ. 8 Ë 9 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÔÒÇÍÕÓÞ, ÊÂÓÇÅËÔÕ-
ÓËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂÏË ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ

ÏÂÕÓËÙÇ. ±ÓË ÍÑÓÑÕÍÑÄÑÎÐÑÄÑÏ ÑÃÎÖÚÇÐËË (l=254 ÐÏ)
ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÔÏÇÔß ÐËÕÓÇÐÂ 3(29), ËÏÇáÜÇÅÑ ØÑÓÑÛÑ ÓÂÊÓÇÛÇÐ-
ÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ Ä ÑÃÎÂÔÕâØ 290 ë 320 Ë 430 ë 480 ÐÏ, Ë ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ
28 Ô ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÌ ÛËÓÑÍÑÌ ÒÑÎÑÔÑÌ Ô lmax=340 ÐÏ (ÓËÔ. 8,
ÔÒÇÍÕÓ 2). ¥ÂÎßÐÇÌÛÇÇ ÑÃÎÖÚÇÐËÇ ÄËÆËÏÞÏ ÔÄÇÕÑÏ
(l>455 ÐÏ, 15 ÏËÐ) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÒÑÎÐÑÏÖ ËÔÚÇÊ-
ÐÑÄÇÐËá ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÐËÕÓÇÐÂ 3(29) Ë ÖÔËÎÇÐËá ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ
ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ 28 (ÓËÔ. 8, ÔÒÇÍÕÓ 3). £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ
ÑÃÎÖÚÇÐËâ ÔÄÇÕÑÏ Ô l=334 ÐÏ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÒÑÅÎÑÜÇÐËÇ ÐËÕ-
ÓÇÐÂ 3(29) (ÓËÔ. 8, ÔÒÇÍÕÓ 4).

ªÊ ÓËÔ. 9 ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÄÔÇ ÎËÐËË Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÏ
ª¬-ÔÒÇÍÕÓÇ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÑÕÐÇÔÇÐÞ Í

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

A

300 350 400 450 l, ÐÏ

4

3

2
1

0.05

0.00

440 460 480 l, ÐÏ

A

4

2

1

²ËÔ. 8. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ËÔØÑÆÐÑÅÑ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ä
ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ (Ô 10% ÂÊÑÕÂ ÆÎâ ÖÎÖÚÛÇÐËâ ÑÒÕËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ)
ÒÓË 12K (1) Ë ÑÃÓÂÊÙÂ ÒÑÔÎÇ ÑÃÎÖÚÇÐËâ: l=254 ÐÏ, 10 ÏËÐ (2);
ÄËÆËÏÞÌ ÔÄÇÕ (l>455 ÐÏ), 15 ÏËÐ (3); µ¶-ËÊÎÖÚÇÐËÇ (l=334 ÐÏ),
130 ÏËÐ (4).
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²ËÔ. 9. ª¬-³ÒÇÍÕÓÞ ÒÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÑ ÑÃÎÖÚÇÐÐÑÅÑ (l=254 ÐÏ,
10 ÏËÐ) ÏÂÕÓËÚÐÑ-ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ (ÂÓÅÑÐÑÄÂâ ÏÂÕÓËÙÂ
Ô 10% ÂÊÑÕÂ, 12K) ÒÑÔÎÇ ÑÃÎÖÚÇÐËâ Ä ÕÇÚÇÐËÇ 15 ÏËÐ ÄËÆËÏÞÏ
ÔÄÇÕÑÏ (l>455 ÐÏ) (1) Ë ÒÑÔÎÇ µ¶-ÑÃÎÖÚÇÐËâ (l=334 ÐÏ) Ä ÕÇÚÇÐËÇ
130 ÏËÐ (2).
ª¬-³ÒÇÍÕÓÞ ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ 28 (3) Ë ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 29 (4), ÓÂÔ-
ÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-31G* (ÍÑÓÓÇÍÕËÓÖáÜËÌ ÏÐÑÉËÕÇÎß
0.9614).

1226 ¯.±.¤ÓËÙÂÐ



ÐËÕÓÇÐÖ 3(29) Ë ÍÇÕÇÐËÏËÐÖ 28, ÒÓËÚÇÏ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ØÑÓÑÛÇÇ
ÔÑÅÎÂÔËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÄ
ÑÃÑËØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ. ªÊ àÕÑÅÑ ÓËÔÖÐÍÂ ÕÂÍÉÇ ÑÚÇÄËÆÐÑ,
ÚÕÑ ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË ÄËÆËÏÞÏ ÔÄÇÕÑÏ (ÔÒÇÍÕÓ 1) ÒÓÑËÔØÑÆËÕ
ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÇ ÐËÕÓÇÐÂ 3(29) Ä ÍÇÕÇÐËÏËÐ, Â ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËËµ¶-
ÔÄÇÕÑÏ ÍÇÕÇÐËÏËÐ 28, ÐÂÑÃÑÓÑÕ, ÒÇÓÇØÑÆËÕ Ä ÐËÕÓÇÐ 3(29).

£ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË, ÚÕÑ ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ
ÒÓÑÆÖÍÕÞ 27 Ë 3(29), ÚÕÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÏ ª¬-
ÔÒÇÍÕÓÑÏ, ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÞÇ ¿³± àÕËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (ÓËÔ. 10). ±ÓË àÕÑÏ ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ¿³± ÆÂÐÐÞØ
ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ. °ÕÏÇ-
ÕËÏ, ÚÕÑ Ä ÒÑÎÑÔÖ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐÂ Ä
ÑÃÎÂÔÕË 270 ë 320 ÐÏ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ÄÐÑÔâÕ ÒÇÓÇØÑÆÞ
àÎÇÍÕÓÑÐÂ ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÑÌ ÒÂÓÞ ÐÂ °©®° p-ÕËÒÂ
(lcalc=289 ÐÏ) Ë °©®° px-ÕËÒÂ, ÎÇÉÂÜÖá Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË
ÍÑÎßÙÂ (lcalc=287 ÐÏ). ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÏË ÒÇÓÇØÑÆÂÏË ÑÃÖÔ-
ÎÑÄÎÇÐÞ ÔÒÇÍÕÓÞ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ ÐËÕÓÇÐÑÄ 3(NH) (lmax=
336 ÐÏ) 41, 42 Ë 3(CH3N) (316.9 ÐÏ).80

£ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÆÂÐÐÞØ ÓÂÃÑÕÞ 148, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÍÑÕÑÓÞÏ ÒÓË
×ÑÕÑÎËÊÇ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ ÔÄÇÕÑÏ Ô ÆÎËÐÑÌ ÄÑÎÐÞ 334 ÐÏ Ä
ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 3(29)
Ë 28 Ä ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËË 4 : 1, ÒÑ ÐÂÛËÏ ÆÂÐÐÞÏ, ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË
ÃÑÎÇÇ ÍÑÓÑÕÍÑÄÑÎÐÑÄÞÏ ÔÄÇÕÑÏ (l=254 ÐÏ) ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ
ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ *0.5 : 1, Õ.Ç. ÒÓÇÆÒÑÚÕË-
ÕÇÎßÐÞÏ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ 28. ¿ÕÑÕ ×ÂÍÕ
ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÕÑ, ÚÕÑ ÒÑÔÎÇÆÐËÌ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ Ä
ØÑÆÇ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÅÑ ÔËÐÅÎÇÕ-
ÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 29, Ë ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÐÇÆÂÄÐËØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ×ÑÕÑÎËÊÂ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ë ÓâÆÂ ÇÅÑ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ
Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÏÇÕÑÆÂÏË ×ÇÏÕÑÔÇ-
ÍÖÐÆÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÂÃÔÑÓÃÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË 151 ë 154 Ë
×ÇÏÕÑÔÇÍÖÐÆÐÑÌ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË.155 ¢ÞÎÑ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ,
ÚÕÑ ÆËÔÔÑÙËÂÙËâ ÔÄâÊË N7N ÄÑ ÄÔÇØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÞØ ÂÓËÎ-
ÂÊËÆÂØ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ Ä ×ÇÏÕÑÔÇÍÖÐÆÐÑÏ ÄÓÇÏÇÐÐÑ'Ï ÆËÂÒÂÊÑÐÇ
(ÒÑÓâÆÍÂ 100 ë 500 ×Ô).151 ë 154 ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË ×ÑÕÑÆËÔÔÑ-
ÙËÂÙËË ÃË×ÇÐËÎ-4-ËÎÂÊËÆÂ (lex=266 ÐÏ) ÄÓÇÏâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÃË×ÇÐËÎ-4-ËÎÐËÕÓÇÐÂ Ä ÂÙÇÕÑÐËÕÓËÎÇ ÔÑÔÕÂÄ-

ÎâÇÕ*100 ×Ô, Â Ä ÔÎÖÚÂÇ ÃË×ÇÐËÎ-2-ËÎÂÊËÆÂ ÄÓÇÏâ ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ ì 280� 150 ×Ô.152, 153 ±ÑÎÖ-
ÚÂáÜËÇÔâ ÔËÐÅÎÇÕÐÞÇ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÞ (Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë ÐËÕÓÇÐ
1(29)) âÄÎâáÕÔâ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞÏË, ÒÓËÚÇÏ ËÊÃÞ-
ÕÑÍ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÕÇÏ ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÃÑÎÇÇ ÍÑÓÑÕÍÑÄÑÎ-
ÐÑÄÑÇ ËÊÎÖÚÇÐËÇ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÆÎâ ×ÑÕÑÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ.
¬ÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÂâ ÓÇÎÂÍÔÂÙËâ Ä ÂÙÇÕÑÐËÕÓËÎÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÊÂ
ÄÓÇÏâ ÒÑÓâÆÍÂ 10 ÒÔ (ÆÎâ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÃË×ÇÐËÎ-4-ËÎÐËÕ-
ÓÇÐÂ 152, 153 Ë 3,5-ÆËØÎÑÓÃË×ÇÐËÎ-2-ËÎÐËÕÓÇÐÂ Ä ÙËÍÎÑÅÇÍ-
ÔÂÐÇ 151 ÄÓÇÏâ ÓÇÎÂÍÔÂÙËË ÑÍÂÊÂÎÑÔß ÓÂÄÐÞÏ 11 ÒÔ).

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÌ ÂÐÂÎËÊ 153 ÔÇÚÇÐËâ±±¿ÄÆÑÎß ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ
ÓÇÂÍÙËË, ÑÕÄÇÚÂáÜÇÌ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËá ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÂÊÑÕÂ, Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ (S0) Ë ÆÄÖØ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ ÔËÐÅÎÇÕÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËâØ (S1 Ë S2) ÂÓËÎÂÊËÆÑÄ ÒÑÊÄÑÎËÎ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß,
ÚÕÑ ÒÇÓÄÑÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ (S1), ÄÇÓÑâÕÐÑ, âÄÎâÇÕÔâ
ÆËÔÔÑÙËÂÕËÄÐÞÏ. £ÕÑÓÑÇ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ (S2)
âÄÎâÇÕÔâ ÔÄâÊÂÐÐÞÏ, Ë ÇÅÑ ÅÇÑÏÇÕÓËâ ÃÎËÊÍÂ Í ÕÂÍÑÄÑÌ ÆÎâ
ÔÑÔÕÑâÐËâ S0 . ±ÓË àÕÑÏ ÒÓË ÒÑÅÎÑÜÇÐËË µ¶-ËÊÎÖÚÇÐËâ
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ Ä ÔÑÔÕÑâÐËÇ S2, Ë ÄÓÇÏâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÅÑ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÂ
(<500 ×Ô) ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÄÓÇÏÇÐË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ ÍÑÐÄÇÓÔËË Ä ÆËÔÔÑ-
ÙËÂÕËÄÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ S1 . ¢ÞÎÑ ÕÂÍÉÇ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ,153 ÚÕÑ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË S1 Ë S0 ÒÇÓÇÔÇÍÂáÕÔâ. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, S1-ÔÑÔÕÑâ-
ÐËÇ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÑÄ ÏÑÉÇÕ ÆÇÊÂÍÕËÄËÓÑÄÂÕßÔâ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ. ¿ÕÑ ÑÃÝâÔÐâÇÕ, ÒÑÚÇÏÖ ÒÓË ÔÕÑÎß ÄÞÔÑÍÑÌ ÔÍÑ-
ÓÑÔÕË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÞÌ ÄÞØÑÆ ×ÑÕÑ-
ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛÇ ÇÆËÐËÙÞ;
ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐÂ ÑÐ ÃÎËÊÑÍ Í 0.5 Ë ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ (300 Ë 77K).31

°ÃÓÂÊÖáÜËÌÔâ ÒÓË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÂÓËÎÂÊËÆÂ ÔËÐÅÎÇÕÐÞÌ
ÂÓËÎÐËÕÓÇÐ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, 1(29)), ËÏÇáÜËÌ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ÊÂÒÂÔ
ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË, ÏÑÉÇÕ ÎÇÅÍÑ ÒÓÇÑÆÑÎÇÕß ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎßÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÏÇÕÑÆÑÏ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑ-
ÒËË Ô ×ÇÏÕÑÔÇÍÖÐÆÐÞÏ ÄÓÇÏÇÐÐÞ'Ï ÓÂÊÓÇÛÇÐËÇÏ ÃÞÎÑ
ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ Ä ÂÙÇÕÑÐËÕÓËÎÇ
ÚÂÔÕß ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ 28 ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÑÚÇÐß ÃÞÔÕÓÑ, ÒÓËÚÇÏ ÕÂÍÉÇ
Ä ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË.155 °ÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ
ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ Ë ÇÅÑ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÂâ ÓÇÎÂÍÔÂÙËâ ÒÓÑËÔØÑÆâÕ Ä
ÆËÂÒÂÊÑÐÇ ÄÓÇÏÇÐ 10 ë 50 ÒÔ. ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÓÂÊÆÇÎËÕß àÕË ÆÄÂ
ÒÓÑÙÇÔÔÂ Ë ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÄÓÇÏâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ ÐÇ
ÖÆÂÎÑÔß.155

±ÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ Ñ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÖÚÂÔÕËâ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ËÊÑ-
ÏÇÓËÊÂÙËË ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÅÑ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ×ÇÐËÎ-
ÐËÕÓÇÐÂ 1(29)# ÄÞÔÍÂÊÞÄÂÎËÔß 139, 148 ÖÉÇ ÆÂÄÐÑ, ØÑÕâ ÒÑÆ-
ÕÄÇÓÆËÕß àÕÖ ÅËÒÑÕÇÊÖ ÖÆÂÎÑÔß ÔÑÄÔÇÏ ÐÇÆÂÄÐÑ.155 °ÆÐÂÍÑ Ô
ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËÇÌ ÐËÕÓÇÐÂ 1(29)# Ä ÍÇÕÇÐËÏËÐ 28 ÍÑÐÍÖÓËÓÖÇÕ
ÇÅÑ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÂâ ÓÇÎÂÍÔÂÙËâ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ 1(29), Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÕÂÍÉÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÕÇÓÏËÚÇÔÍË
ÂÍÕËÄËÓÑÄÂÐÐÂâ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËâ àÕÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ
ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ 28.34 ë 37

£ 1997 Å. ÄÒÇÓÄÞÇ ÖÆÂÎÑÔß ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÕß ÔÒÇÍÕÓ ÔËÐ-
ÅÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 1(29) (lmax=350 ÐÏ, ÓËÔ. 11) Ô ÄÓÇÏÇÐÇÏ
ÉËÊÐË *1 ÐÔ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ.156, 157 ¬ËÐÇÕËÍÂ
ÇÅÑ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ ÃÞÎÂ ÆÇÕÂÎßÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ Ä ÛËÓÑÍÑÏ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ (170 ë 270K), ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ
ÐÂÌÕË ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË ÇÅÑ ËÐÕÇÓÍÑÏÃË-
ÐÂÙËÑÐÐÑÌ ÍÑÐÄÇÓÔËË Ä ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ Ë
ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÓÇÂÍÙËË ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË
(A Ë Ea).150 £ÇÎËÚËÐÂ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË
(kobs) ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ô ÒÑÐËÉÇÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÆÑ *170K, Â
ÊÂÕÇÏ ÆÑÔÕËÅÂÇÕ ÒÑÔÕÑâÐÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ *3.2 . 106 Ô71, ÍÑÕÑ-
ÓÂâ ÃÞÎÂ ÑÕÐÇÔÇÐÂ 150 Í ÍÑÐÔÕÂÐÕÇ ÔÍÑÓÑÔÕË ËÐÕÇÓÍÑÏÃËÐÂ-
ÙËÑÐÐÑÌ ÍÑÐÄÇÓÔËË (kisc) ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 29 Ä ÑÔÐÑÄÐÑÇ
ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË
ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË kR= kobs7 kisc ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ
ÊÂÍÑÐÑÏ ¡ÓÓÇÐËÖÔÂ (ÓËÔ. 12). ±ÑÎÖÚÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËË
ÂÍÕËÄÂÙËË (Ea=23.4� 1.3 Í¥É .ÏÑÎß71) Ë ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐ-
ÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ (A=1013.1� 0.3 Ô71).150
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²ËÔ. 10. ¿ÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 29
(1) Ë ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ 28 (2). £ÇÓÕËÍÂÎßÐÞÇ ÎËÐËË ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ
ÒÑÎÑÉÇÐËâ Ë ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÖá ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕß ÒÑÎÑÔ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÐËÕ-
ÓÇÐÂ 3(29) (ÚÇÓÐÞÇ ÒËÍË, ÓÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑÆÑÏ CASSCF(12,12)/CASPT2//
CASSCF(8,8)/6-31G*) 150 Ë ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ 28 (ÔÇÓÞÇ ÒËÍË, ÓÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ B3LYP/6-31+G*).
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¬ÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË ËÐÕÇÓÍÑÏÃËÐÂÙËÑÐÐÑÌ ÍÑÐÄÇÓÔËË,
ÑÙÇÐÇÐÐÞÇ ËÊ ÆÂÐÐÞØ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ ((3.2� 0.3) . 106 Ô71) 150 Ë Ä
ÔÕÇÍÎÑÑÃÓÂÊÐÑÏ ÏÇÕËÙËÍÎÑÅÇÍÔÂÐÇ ÒÓË 77K ((3.8� 0.3) .
. 106 Ô71),158 ÔÑÄÒÂÆÂáÕ, ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂâ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ Ñ ÐÇÊÂ-
ÄËÔËÏÑÔÕË kisc ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ.150

¥ÑÎÅÑÇ ÄÓÇÏâ ÑÃÜÇÒÓËÐâÕÞÏ ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ Ñ ÕÑÏ,
ÚÕÑ ÔËÐÅÎÇÕÐÞÌ ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐ, ÍÂÍ Ë ÆÓÖÅËÇ ÔËÐÅÎÇÕÐÞÇ ÂÓËÎ-
ÐËÕÓÇÐÞ, ËÏÇÇÕ äÊÂÍÓÞÕÖáã àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËá
(1A1).21, 26 ë 30 °ÆÐÂÍÑ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÐÇÆÂÄÐÑ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,
ÚÕÑ ÐËÉÐÇÇ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÐËÕÓÇÐÂ 29 (1A2) ËÏÇÇÕ
äÑÕÍÓÞÕÖáã àÎÇÍÕÓÑÐÐÖá ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËá, Õ.Ç. ÆÄÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ
Ô ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÞÏË ÔÒËÐÂÏË ÊÂÐËÏÂáÕ ÆÄÇ ÓÂÊÐÞÇ ÑÓÃË-
ÕÂÎË ì ÑÓÃËÕÂÎß p-ÕËÒÂ Ë ÑÓÃËÕÂÎß px, ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÐÖá ÐÂ
ÂÕÑÏÇ ÂÊÑÕÂ Ë ÎÇÉÂÜÖá Ä ÒÎÑÔÍÑÔÕË ÍÑÎßÙÂ.159 ë 161 £ÑÊÃÖÉ-
ÆÇÐÐÑÇ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ 1A1 ÎÇÉËÕ ÄÞÛÇ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÐÂ
*60 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÔÏ.162). ©ÂÒÑÎÐÇÐËÇ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ Ë ÆÎËÐÞ
ÔÄâÊÇÌ ÆÎâ ÕÓÇØ ÐËÉÐËØ ÔÒËÐÑÄÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÐËÕÓÇÐÂ 29
ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 13.

©ÐÂÚÇÐËâ ÄÇÎËÚËÐÞ ÔËÐÅÎÇÕ-ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ
(DEST=73 ë 76 Í¥É .ÏÑÎß71), ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ÄÞÔÑ-
ÍÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ,129, 160, 161, 163 ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÄÇÎËÚËÐÂÏË, ÑÙÇÐÇÐÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË ×ÑÕÑ-
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË (75� 8 Í¥É .ÏÑÎß71) 162 Ë ×ÑÕÑ-
ËÑÐËÊÂÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË (77� 3 Í¥É .ÏÑÎß71).164

£ 1997 Å. ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÓÂÔÚÇÕÂÏË ÏÇÕÑÆÑÏ
CASSCF/CASPT2 ÃÞÎÑ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÒÓÑÙÇÔÔ ËÊÑÏÇÓË-
ÊÂÙËË ÐËÕÓÇÐÂ 1(29) Ä ÍÇÕÇÐËÏËÐ 28 âÄÎâÇÕÔâ ÆÄÖÔÕÂÆËÌ-
ÐÞÏ.129 ¯Â ÒÇÓÄÑÌ, ÎËÏËÕËÓÖáÜÇÌ, ÔÕÂÆËË ÒÓÑËÔØÑÆËÕ
ÙËÍÎËÊÂÙËâ ÐËÕÓÇÐÂ Ä ÂÊËÓËÐ 27. £ÕÑÓÑÌ ÔÕÂÆËÇÌ âÄÎâÇÕÔâ
ÓÂÔÍÓÞÕËÇ ÕÓÇØÚÎÇÐÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâ 28.

¢ÂÓßÇÓ ÓÇÂÍÙËË ÙËÍÎËÊÂÙËË, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ ÏÇÕÑÆÑÏ
CASPT2, ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 39 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÔÏ.129). °ÆÐÂÍÑ
ËÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ àÕÑÕ ÏÇÕÑÆ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÒÇÓÇÑÙÇÐËÄÂÇÕ ÔÕÂ-
ÃËÎËÊÂÙËá ÔËÔÕÇÏ Ô äÑÕÍÓÞÕÑÌã àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂ-
ÙËÇÌ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÚÂÔÕËÙÂÏË ÔÑ ÔÒÂÓÇÐÐÞÏË àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÂÏË 127 (ÆÎâ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ÑÛËÃÍÂ ÔÑÔÕÂÄËÎÂ
14 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÔÏ.129)). ³ ÖÚÇÕÑÏ àÕÑÌ ÑÛËÃÍË ÒÑÎÖÚËÏ
ÑÙÇÐÍÖ ÆÎâ ÃÂÓßÇÓÂ ÓÇÂÍÙËË ÙËÍÎËÊÂÙËË ÐËÕÓÇÐÂ 1(29)
25 Í¥É .ÏÑÎß71, ÚÕÑ ÒÓÇÍÓÂÔÐÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ËÊÏÇÓÇÐÐÑÌ
àÐÇÓÅËÇÌ ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÓÑÙÇÔÔÂ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË (23.4�
1.4 Í¥É .ÏÑÎß71).150

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ,129 ÃÂÓßÇÓ ÄÕÑÓÑÌ ÔÕÂÆËË (27? 28)
ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÄÔÇÅÑ 13 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÓËÔ. 14). ¿ÕÑÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ
ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÕÇÏ, ÚÕÑ ÂÊËÓËÐ 27 ÐÇ ÖÆÂÇÕÔâ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÕß
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ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ (266 ÐÏ, 35 ÒÔ) ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ä ÒÇÐÕÂÐÇ: ÚÇÓÇÊ 2 ÐÔ ÒÓË
233K (1) Ë ÚÇÓÇÊ 10 ÐÔ ÒÓË 295K (2).150, 156

£ÇÓÕËÍÂÎßÐÞÇ ÎËÐËË ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ÒÑÎÑÉÇÐËâ Ë ÑÕÐÑ-
ÔËÕÇÎßÐÞÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ä ÐËÕÓÇÐÇ 1(29) (ÏÇÕÑÆ
CASSCF(12,12)/CASPT2 Ô ÅÇÑÏÇÕÓËÇÌ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÌ ÏÇÕÑÆÑÏ
CASSCF(8,8)/6-31G*).150

103/T, K714 5 6

16

18

16

18

ln kR (Ô71) ln kobs (Ô71)

1
2

2

1

8 12

103/T, K71

k o
b
s
.
1
0
7

7
,
Ô7

1

²ËÔ. 12. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑ-
ÓÑÔÕË ÅËÃÇÎË ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 1(29) (kobs) (1) Ë ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑ-
ÓÑÔÕË ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË kR (kR= kobs7 kics) (2) Ä ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÞØ ÍÑÑÓ-
ÆËÐÂÕÂØ.150

¯Â ÄÓÇÊÍÇ: ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË kobs .
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²ËÔ. 13. ©ÂÒÑÎÐÇÐËÇ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÐËÕÓÇÐÂ 29 ÐÇÔÄâÊÂÐÐÞÏË àÎÇÍÕÓÑ-
ÐÂÏË Ë ÆÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ (Ä AÊ ) ÆÎâ ÐËÉÐËØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ
ÏÇÕÑÆÑÏ CASSCF/6-31G*.129
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Ä ËÏÒÖÎßÔÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂØ.139, 146, 147, 150, 156, 157 ·ÑÕâ ÄÓÇÏâ
ÉËÊÐË àÕÑÅÑ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ ÑÚÇÐß ÏÂÎÑ', Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÇÔÕß
ÔÑÑÃÜÇÐËÇ ÑÃ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÒÓÑÆÖÍÕÂ ÇÅÑ ÓÇÂÍÙËË Ô àÕÂÐÕËÑ-
ÎÑÏ ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÑÓÕÑ-ÊÂÏÇÜÇÐÐÑÅÑ ÂÐËÎËÐÂ (Ô ÄÞ-
ØÑÆÑÏ 39%) ì ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ä àÕÂÐÕËÑÎÇ.165

®ÇØÂÐËÊÏ ×ÑÕÑÎËÊÂ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ
ÔÂÏÞØ ÒÑÔÎÇÆÐËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ 150, 155 ë 158 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ ÐÂ
ÔØÇÏÇ 2.

ªÊÎÑÉÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÆÂÐÐÞÇ ÏÑÉÐÑ ÍÓÂÕÍÑ ÑÃÑÃÜËÕß ÔÎÇ-
ÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ. ¶ÑÕÑÆËÔÔÑÙËÂÙËâ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ ÒÓÑËÔØÑ-
ÆËÕ Ä ×ÇÏÕÑÔÇÍÖÐÆÐÑÏ ÄÓÇÏÇÐÐÑ'Ï ÆËÂÒÂÊÑÐÇ (<500 ×Ô) Ô
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐÂ Ä ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑ-
ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË 1(29)#, ÒÓËÚÇÏ ÇÅÑ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÂâ
ÓÇÎÂÍÔÂÙËâ ÍÑÐÍÖÓËÓÖÇÕ Ô ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËÇÌ Ä ÂÊÇÒËÐ, ÍÑÕÑÓÞÌ
ÕÂÍÉÇ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ Ä ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË.
³ËÐÅÎÇÕÐÞÌ ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÏ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËË 1(29) ÏÑÉÇÕ ÒÇÓÇÌÕË Ä ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ

3(29) (ËÐÕÇÓÍÑÏÃËÐÂÙËÑÐÐÂâ ÍÑÐÄÇÓÔËâ, ISC) ËÎË, ÒÓÇÑÆÑÎÇÄ
ÃÂÓßÇÓ, ÒÓÇÄÓÂÕËÕßÔâ Ä ÃËÙËÍÎËÚÇÔÍËÌ ÃÇÐÊÂÊËÓËÐ 27, ÍÑÕÑ-
ÓÞÌ, Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ÒÓÇÄÓÂÜÂÇÕÔâ Ä ÂÊÇÒËÐ 28. ±ÓË ÍÑÏ-
ÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÓÇÑÃÎÂÆÂÇÕ ÓÇÂÍÙËâ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË.
±ÓË ÒÑÐËÉÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÄÍÎÂÆ ËÐÕÇÓÍÑÏÃËÐÂÙËÑÐÐÑÌ
ÍÑÐÄÇÓÔËË ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ Ë ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÒÓÇÑÃÎÂÆÂáÜËÏ ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ <170K.

2. ¶ÑÕÑØËÏËâ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ

¥ÑÔÕÂÕÑÚÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÃÞÎÑ ÖÆÇÎÇÐÑ ÕÂÍÉÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá
×ÑÕÑØËÏËË ÒÓÑÔÕÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ
ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËË.144, 166 ë 170 £ ÐÇÆÂÄÐËØ ÓÂÃÑ-
ÕÂØ 151, 158, 171 ë 178 ÃÞÎË ËÊÖÚÇÐÞ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËâ Ë ÍËÐÇÕËÍÂ
ÓÇÂÍÙËÌ ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÔËÐÅÎÇÕÐÞØ ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐÑÄ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÂØ
Ä ÛËÓÑÍÑÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ (150 ë 300K), ÄÎËâÐËÇ
ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ ÆÇÕÂÎßÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÑ Ä ÑÃÊÑÓÂØ 35, 37. °ÕÏÇ-
ÕËÏ, ÚÕÑ ÄÎËâÐËÇ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ ÐÂ ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË ÙËÍ-
ÎËÊÂÙËË ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐÂ Ä ÂÊËÓËÐ ÐÇ ÑÚÇÐß ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ.
¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÐÂÎËÚËÇ ÆÄÖØ ÏÇÕËÎßÐÞØ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ Ä ÑÓÕÑ-
ÒÑÎÑÉÇÐËË Í ÂÕÑÏÖ ÂÊÑÕÂ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÓÑÔÕÖ ÃÂÓßÇÓÂ ÓÇÂÍÙËË
ÊÂ ÔÚÇÕ ÔÕÇÓËÚÇÔÍÑÅÑ à××ÇÍÕÂ Ë ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕ ÄÓÇÏâ ÉËÊÐË
ÐËÕÓÇÐÂ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑÐÑ ÐÂ
ÒÑÓâÆÑÍ.173 ´ÂÍËÇ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎË, ÍÂÍ ÙËÂÐÑ- Ë ×ÇÐËÎßÐÂâ
ÅÓÖÒÒÂ Ä ÒÂÓÂ-ÒÑÎÑÉÇÐËË, ÕÂÍÉÇ ÖÄÇÎËÚËÄÂáÕ ÄÓÇÏâ ÉËÊÐË
ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ ÒÑÓâÆÑÍ.176, 178

¯ÂËÃÑÎßÛÇÇ ÄÎËâÐËÇ ÐÂ ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË ÙËÍÎËÊÂÙËË
ÑÍÂÊÞÄÂÇÕ ÄÄÇÆÇÐËÇ Ä ÑÓÕÑ-ÒÑÎÑÉÇÐËÇ Í ÂÕÑÏÖ ÂÊÑÕÂ ÆÄÖØ
ÂÕÑÏÑÄ ×ÕÑÓÂ.175, 177 ´ÂÍ, ÄÓÇÏâ ÉËÊÐË ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ 2,6-ÆË-
×ÕÑÓ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐÂ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ
ÖÉÇ ÐÂ ÆÄÂ ÒÑÓâÆÍÂ. ¿××ÇÍÕ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ ÄÞÔÑÍÑÌ àÎÇÍÕÓÑ-
ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕßá ÂÕÑÏÂ ×ÕÑÓÂ.37, 177 ¢ÎÂÅÑÆÂÓâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÃÑÎßÛÑÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÉËÊÐË ÒÑÎË×ÕÑÓËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔËÐÅÎÇÕÐÞÇ
ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÞ ËÏÇáÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÄÔÕÖÒÂÕß Ä ÃËÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞÇ ÓÇÂÍÙËË, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÄÐÇÆÓâÕßÔâ ÒÑ C7H-ÔÄâÊË Ë ÒÓË-
ÔÑÇÆËÐâÕßÔâ ÒÑ ÆÄÑÌÐÑÌ ÔÄâÊË.179 ë 185 ±ÑàÕÑÏÖ ËÏÇÐÐÑ
ÒÑÎË×ÕÑÓËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÂÓËÎÂÊËÆÞ ÑÍÂÊÂÎËÔß ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÇÓÔÒÇÍ-
ÕËÄÐÞÏË ÓÇÂÅÇÐÕÂÏË ÆÎâ ×ÑÕÑÂ××ËÐÐÑÌ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË ÃËÑ-
ÒÑÎËÏÇÓÑÄ 186 ë 192 Ë ÆÎâ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÑÌ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË ÒÑÄÇÓØ-
ÐÑÔÕË ÒÑÎËÏÇÓÐÞØ ÒÑÍÓÞÕËÌ.23 ë 25

£ÄÇÆÇÐËÇ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÇÔÕË ÕÂÍÉÇ Í ËÊÏÇÐÇ-
ÐËá ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞØ ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ ÓÇÂÍÙËÌ ÆÄÖÔÕÂÆËÌÐÑÅÑ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÂ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ
ÍÇÕÇÐËÏËÐ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÃË×ÇÐËÎ-2-ËÎÐËÕÓÇÐÂ Ë 2,4,6-ÕÓË-
(ÕÓÇÕ-ÃÖÕËÎ)×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐÂ ÎËÏËÕËÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÄÕÑ-
ÓÂâ ÔÕÂÆËâ ì ÓÂÔÍÓÞÕËÇ ÙËÍÎÂ, Ë ÖÆÂÇÕÔâ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÕß
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ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÇ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÑÇ ÂÊËÓËÐÂ 27.158, 178 £ÔÇ àÕË
à××ÇÍÕÞ ÆÇÕÂÎßÐÑ ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÞ ÓÂÐÇÇ 37 Ë Ä ÆÂÐÐÑÏ
ÑÃÊÑÓÇ ÐÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ.

£ ÓÂÃÑÕÇ 144 ÐÂÓâÆÖ Ô ×ÑÕÑÎËÊÑÏ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐ
×ÑÕÑÎËÊ Ä ÂÊÑÕÐÑÌ Ë ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÂØ ÆÇÔâÕË ÇÅÑ ÒÂÓÂ- Ë
ÏÇÕÂ-ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ Ô ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâÏË F, Cl, CN, Me, MeO. £Ñ
ÄÔÇØ ÔÎÖÚÂâØ Ä ÔÒÇÍÕÓÇ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ×ÑÕÑÎËÊÂ Ä ÏÂÕÓËÙÂØ ÒÓË
12K ÔÂÏÑÌ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÌ âÄÎâÇÕÔâ ª¬-ÒÑÎÑÔÂ (ËÎË ÓâÆ ÒÑÎÑÔ)
Ä ÑÃÎÂÔÕË 1890 ë 1906 ÔÏ71, ÒÑàÕÑÏÖ ÔÆÇÎÂÐ ÄÞÄÑÆ, ÚÕÑ ÑÔÐÑÄ-
ÐÞÏË ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË ÄÔÇÅÆÂ âÄÎâáÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÒÓÑ-
ËÊÄÑÆÐÞÇ ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ 28.

£ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÒÂÓÂ- Ë ÏÇÕÂ-ÏÇÕËÎÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ
×ÇÐËÎÂÊËÆÂ 144 ×ÑÕÑÎËÊ 2,6-ÆËÏÇÕËÎ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ (30) Ä ÂÊÑÕ-
ÐÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÒÓË 12K ÒÓËÄÑÆËÕ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ Í ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜÇÏÖ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÏÖ ÐËÕÓÇÐÖ 3(31), ÍÑÕÑÓÞÌ Ä ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË CO
ÑÃÓÂÊÖÇÕ 2,6-ÆËÏÇÕËÎ×ÇÐËÎËÊÑÙËÂÐÂÕ (32).167 ¢ÞÎÑ ÊÂÓÇÅËÔÕ-
ÓËÓÑÄÂÐÑ ÕÂÍÉÇ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÅÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ 33 ÒÓË µ¶-ÑÃÎÖÚÇÐËË ÕÓË-
ÒÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ.

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ 166 ÒÓË ×ÑÕÑ-
ÎËÊÇ Ä ÂÊÑÕÐÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÒÇÓ×ÕÑÓ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ (34a). °ÔÐÑÄÐÑÌ
ÒÇÓÄËÚÐÞÌ ÒÓÑÆÖÍÕ ì ÒÇÓ×ÕÑÓ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐ (35a) Ä ÕÓËÒÎÇÕ-
ÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËËì ÄÔÕÖÒÂÎ Ä ×ÑÕÑØËÏËÚÇÔÍÖá ÓÇÂÍÙËá Ô CO Ô
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ËÊÑÙËÂÐÂÕÂ. ¡ÊËÓËÐ Ë
ÍÇÕÇÐËÏËÐ ÐÇ ÃÞÎË ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÞ.166

±ÑÊÆÐÇÇ ÃÞÎÑ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐÑ,168 ÚÕÑ Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ
ÑÔÐÑÄÐÞÏË ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË ×ÑÕÑÎËÊÂ ÒÇÓ×ÕÑÓ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ (34Â)
Ë 2,6-ÆË×ÕÑÓ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ (34b) âÄÎâáÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ
ÕÓËÒÎÇÕÐÞÇ ÐËÕÓÇÐÞ 35a,b. °ÆÐÂÍÑ, Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÒÓÇÆÞÆÖ-
ÜÇÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ 166, ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ, ÚÕÑ ÑÃÎÖÚÇÐËÇ ÐËÕÓÇÐÑÄ
3(35a,b) ÄËÆËÏÞÏ ÔÄÇÕÑÏ (l=444 ÐÏ) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÓÂÊÑ-
ÄÂÐËá ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÂÊËÓËÐÑÄ 36a,b. ±ÓÑÙÇÔÔ àÕÑÕ
ÑÃÓÂÕËÏ, Ë ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË ÑÃÓÂÊÙÑÄ ÔÄÇÕÑÏ Ô l=366 ÐÏ
ÂÊËÓËÐÞ 36 ÒÓÇÄÓÂÜÂáÕÔâ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÞÇ
ÐËÕÓÇÐÞ 35.168

³ÑÄÔÇÏ ÐÇÆÂÄÐÑ ÃÞÎÑ ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ 169 ÇÜÇ ÃÑÎÇÇ ÕÜÂÕÇÎß-
ÐÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÂÊËÆÂ 34b Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ
ÒÓË 12K Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ª¬- Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÂÃÔÑÓÃÙËÑÐ-

ÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË Ä ÔÑÚÇÕÂÐËË Ô ÏÇÕÑÆÂÏË ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË.
£ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÒÓÇÆÞÆÖÜËØ ÓÂÃÑÕ 166, 168 ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÞ ÕÂÍÉÇ
ÄÊÂËÏÐÞÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ÃÇÐÊÂÊËÓËÐÂ 36b Ë ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ 37b.
±ÑÎÐÂâ ÔØÇÏÂ ×ÑÕÑÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ ÂÊËÆÂ 34b ÄÞÅÎâÆËÕ ÔÎÇÆÖá-
ÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ.

±ÑâÄÎÇÐËÇ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ
ÐËÕÓÇÐÂ Ë ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ, ÐÑ Ë ÂÊËÓËÐÂ ÃÞÎÑ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑ-
ÄÂÐÑ 170 ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ Ò-ÂÊËÆÑÂÐËÎËÐÂ (38) Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕ-
ÓËÙÇ ÒÓË 12K. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÑÃÎÖÚÇÐËÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ
ÐËÕÓÇÐÂ 39 ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ
40, ÐÑ ÕÂÍÉÇ Ë ÂÊËÓËÐÂ 41, ÍÑÕÑÓÞÌ, Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ËÔÚÇÊÂÇÕ
ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË ÔÄÇÕÑÏ Ô ÆÎËÐÑÌ ÄÑÎÐÞ 313 ÐÏ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ë ÓâÆÂ ÇÅÑ
ÏÇÕÂ- Ë ÒÂÓÂ-ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ Ä ÂÊÑÕÐÑÌ Ë ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÂØ
ÒÓË *10K Ô ÄÞÔÑÍËÏ ÄÞØÑÆÑÏ ÒÑÎÖÚÂáÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜËÇ ÍÇÕÇÐËÏËÐÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ, ÔÍÑÓÇÇ ÄÔÇÅÑ, ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ËÊ
ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÅÑ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ, Â ÕÂÍÉÇ
Ä ØÑÆÇ ÄÕÑÓËÚÐÑÅÑ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÕÓËÒÎÇÕÐÞØ
ÐËÕÓÇÐÑÄ.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ô ÆÄÖÏâ ÊÂÏÇÔÕËÕÇ-
ÎâÏË Ä ÑÓÕÑ-ÒÑÎÑÉÇÐËË (ÂÊËÆÞ 30 Ë 34a,b) ËÎË Ô ÔËÎßÐÞÏ
àÎÇÍÕÓÑÐÑÆÑÐÑÓÐÞÏ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÏ Ä ÒÂÓÂ-ÒÑÎÑÉÇÐËË (ÂÊËÆ
38) ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏ ÒÇÓÄËÚÐÞÏ ÒÓÑÆÖÍÕÑÏ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÔÕÂÐÑ-
ÄËÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ ÕÓËÒÎÇÕÐÞÌ ÐËÕÓÇÐ ì 3(31), 3(35)
ËÎË 3(39).166 ë 170, 193 ¿ÕÑÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÍÑÓÓÇÎËÓÖÇÕ Ô ÊÂÏÇÕÐÞÏ
ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÃÂÓßÇÓÂ ÙËÍÎËÊÂÙËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÔËÐÅÎÇÕ-
ÐÞØ ÐËÕÓÇÐÑÄ (1(31), 1(35) ËÎË 1(39)) Ä ÂÊËÓËÐÞ.37, 194 £ ÓâÆÇ
ÔÎÖÚÂÇÄ ÖÆÂÎÑÔß ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÕß ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÂÊËÓËÐÑÄ
(36a,b Ë 41). ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ,37, 177, 194 ËÏÇÐÐÑ ÆÎâ àÕËØ
ÂÊËÓËÐÑÄ ÃÂÓßÇÓÞ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÍÇÕÇÐ-
ËÏËÐÞ (37a,b Ë 40) ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÞÔÑÍË.

3. ¶ÑÕÑØËÏËâ ÒÑÎËÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÂÓËÎÂÊËÆÑÄ

¬ÂÍ Ë Ä ÔÎÖÚÂÇ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ë ÇÅÑ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ, ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË
ÒÑÎËÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÂÓËÎÂÊËÆÑÄ Ä ÔÕÇÍÎÑÑÃÓÂÊÖáÜËØ ÓÂÔÕÄÑ-
ÓËÕÇÎâØ ÒÓË 77K ÃÞÎÑ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÒÑÎË-
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ÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÑÄ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÏ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËË, ËÏÇáÜËØ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ¿±².60, 195 ë 198 ¯ÂËÃÑÎß-
ÛÇÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÓÂÃÑÕ ÒÑÔÄâÜÇÐÑ ËÊÖÚÇÐËá×ÑÕÑØËÏËË 1- Ë 2-
ÐÂ×ÕËÎÂÊËÆÂ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâ-
ÙËË.131, 198, 199

ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ 2-ÐÂ×ÕËÎÂÊËÆÂ (42) Ä ÓÂÔ-
ÕÄÑÓÇ Ä ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË ÆËàÕËÎÂÏËÐÂ Ô ÄÞÔÑÍËÏ ÄÞØÑÆÑÏ ÒÑÎÖ-
ÚÂÇÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÇ ÆËÂÏËÐÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÑÇ 43.200

°ÆÐÂÍÑ ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ 1-ÐÂ×ÕËÎÂÊËÆÂ (44) Ä ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË
¥¿¡ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÂÊÂÐÂ×ÕÂÎËÐ 200 Ë Ô ÐÇÃÑÎßÛËÏË
ÄÞØÑÆÂÏË ÒÑÎÖÚÂáÕÔâ 1-ÂÏËÐÑÐÂ×ÕÂÎËÐ 200 Ë ÆËÂÏËÐÑÒÓÑ-
ËÊÄÑÆÐÑÇ 45.201 ±ÓË ÒÑÐËÉÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÄÞØÑÆ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâ 45 ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ.201

°ÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ 43 Ë 45 ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕ ÖÚÂÔÕËÇ Ä
ÍÂÚÇÔÕÄÇ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÂÊËÆÑÄ 42 Ë 44 ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜËØ ÕÓËÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÂÊËÓËÐÑÄ. £ 1980 Å. ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË
×ÑÕÑÎËÊÂ (l>330 ÐÏ) àÕËØ ÂÊËÆÑÄ Ä ÂÊÑÕÐÑÌ Ë ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ
ÏÂÕÓËÙÂØ ÒÓË 12K Ä ÔÒÇÍÕÓÇ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÃÞÎË ÊÂÓÇÅËÔÕÓË-
ÓÑÄÂÐÞ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÇ ÒÑÎÑÔÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÉÐÑ ÑÕÐÇÔÕË Í
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ ÂÊËÓËÐÂÏ Ë ÍÇÕÇÐËÏËÐÂÏ.199 £ ÔÎÖÚÂÇ
ÂÊËÆÂ 44 ÐÂÃÎáÆÂÎÑÔß ÒÑâÄÎÇÐËÇ ÒÑÎÑÔÞ ÒÓË 1730 ÔÏ71,
ÍÑÕÑÓÖá ÂÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ ÑÕÐÇÔÎË Í ÕÓËÙËÍÎËÚÇÔÍËÏ ÂÊËÓË-
ÐÂÏ 46 Ë(ËÎË) 47. ±ÓË ÆÎËÕÇÎßÐÑÏ ×ÑÕÑÎËÊÇ ÒÑâÄÎâÎËÔß
ÒÑÎÑÔÞ ÒÓË 1926 Ë 1912 ÔÏ71, ÍÑÕÑÓÞÇ ÃÞÎË ÑÕÐÇÔÇÐÞ Í
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ ÆËÆÇÅËÆÓÑÂÊÇÒËÐÂÏ 48 Ë(ËÎË) 49. ¡ÐÂÎÑ-
ÅËÚÐÑ ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÂÊËÆÂ 42 ÔÐÂÚÂÎÂ Ä ª¬-ÔÒÇÍÕÓÇ ÒÑâÄÎâ-
ÎËÔß ÒÑÎÑÔÞ Ô ÏÂÍÔËÏÖÏÂÏË ÒÓË 1708, 1723 Ë 1736 ÔÏ71,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÉÐÑ ÑÕÐÇÔÕË Í ÂÊËÓËÐÂÏ 50 Ë(ËÎË) 51. £ ØÑÆÇ
ÄÕÑÓËÚÐÑÅÑ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÄÑÊÐËÍÂÎË ÒÑÎÑÔÞ ÒÓË 1911 Ë
1923 ÔÏ71, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÕÐÇÔÎË Í ÆËÆÇÅËÆÓÑÂÊÇÒËÐÂÏ 52 Ë(ËÎË)
53 (ÔØÇÏÂ 3). ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÒÓÑÄÇÔÕË ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÑÇ ÑÕÐÇÔÇÐËÇ
Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÐÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÎÑÔß ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ.

¬ÂÍ ÖÉÇ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß, Ô ÒÑâÄÎÇÐËÇÏ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÑÚÐÞØ
ÏÇÕÑÆÑÄ ÓÂÔÚÇÕÂ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÄ Ë ¿³± ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÏÞØ ÒÓÑ-
ÆÖÍÕÑÄ ÒÑâÄËÎÂÔß ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÃÑÎÇÇ ÐÂÆÇÉÐÑÅÑ Ë ÆÇÕÂÎß-
ÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ
ËÊÑÎâÙËË. ¯ÇÆÂÄÐÑ ×ÑÕÑÎËÊ ÂÊËÆÑÄ 42 Ë 44 Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ
ÏÂÕÓËÙÇ ÃÞÎ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐ ÄÐÑÄß,132 Ë ÐÑÄÑÇ ÑÕÐÇÔÇÐËÇ ÒÑÎÑÔ Ä
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ¿³± Ë ª¬-ÔÒÇÍÕÓÂØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÃÞÎÑ
ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÆÇÕÂÎßÐÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ.
£ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÂØ Ë ¿³± ÃÞÎË ËÆÇÐÕË×Ë-
ÙËÓÑÄÂÐÞ ÒÑÎÑÔÞ ÕÓËÒÎÇÕÐÞØ ÐËÕÓÇÐÑÄ 54 Ë 55, ÂÊËÓËÐÑÄ 46
Ë 50, ÍÇÕÇÐËÏËÐÑÄ 49 Ë 53 (ÓËÔ. 15 Ë 16), Â ÕÂÍÉÇ ÙËÍÎËÚÇÔÍËØ
ËÎËÆÑÄ 56 Ë 57.

¡ÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 132 ÒÓÑÄÇÎË ÆÇÕÂÎßÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ±±¿, ÐÂ
ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÓÑËÔØÑÆâÕ ÄÊÂËÏÑÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ
ÚÂÔÕËÙ (ÔÏ. ÓËÔ. 15, 16). ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ, ÔËÐÅÎÇÕÐÞÌ
ÐËÕÓÇÐ 1(55) ÙËÍÎËÊÖÇÕÔâ ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ
ÂÊËÓËÐÂ 46, Â ÐËÕÓÇÐ 1(54) ì Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÂÊËÓËÐÂ 50.
¡ÊËÓËÐÞ 47 Ë 51 ËÏÇáÕ ÑÚÇÐß ÄÞÔÑÍÖá àÐÇÓÅËá Ë ÒÑàÕÑÏÖ ÐÇ
ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ.

±ÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ 1- Ë 2-ÐÂ×ÕËÎÂÊËÆÑÄ ÔÄÇÕÑÏ Ô l=313 ÐÏ
ÔÐÂÚÂÎÂ ÒÑÎÖÚÂáÕÔâ ÔËÐÅÎÇÕÐÞÇ ÐËÕÓÇÐÞ 1(55) Ë 1(54), ÓÇÎÂÍ-
ÔÂÙËâ ÍÑÕÑÓÞØ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÍÑÐÍÖÓË-
ÓÖÇÕ Ô ÙËÍÎËÊÂÙËÇÌ Ä ÂÊËÓËÐÞ 46 Ë 50. ±ÑÔÎÇÆÐËÇ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ
ÕÂÍÉÇ ÒÓË ÄÕÑÓËÚÐÑÏ ×ÑÕÑÎËÊÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÞØ ÐËÕÓÇÐÑÄ 3(55) Ë
3(54).134 ±ÓË ÆÎËÕÇÎßÐÑÏ ÑÃÎÖÚÇÐËË ÕÓËÒÎÇÕÐÞÇ ÐËÕÓÇÐÞ
ÏÑÅÖÕ ÒÓÇÄÓÂÜÂÕßÔâ Ä ÙËÍÎËÚÇÔÍËÇ ÍÇÕÇÐËÏËÐÞ 49 Ë 53
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÃÞÎË ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÞ ÓÂÐÇÇ.199

±ÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÂÊËÓËÐÑÄ 46 Ë 50 ÄÏÇÔÕÑ ÑÉËÆÂÇÏÞØ
ÍÇÕÇÐËÏËÐÑÄ 48 Ë 52 ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÐÑÄÞÇ ÐÇ ËÊÄÇÔÕÐÞÇ ÓÂÐÇÇ
ËÊÑÏÇÓÞ 56 Ë 57. ¶ÑÓÏÂÎßÐÑ ËØ ÏÑÉÐÑ ÑÕÐÇÔÕË Í ÙËÍÎË-
ÚÇÔÍËÏ ÐËÕÓËÎËÎËÆÂÏ, ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÍÑÕÑÓÞØ ÃÞÎÑ ÒÓÇÆ-
ÔÍÂÊÂÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ 202.

¯ÇÆÂÄÐÑ ÃÞÎË ÒÓÑÄÇÆÇÐÞ 203 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ×ÑÕÑÎËÊÂ
ÐÂ×ÕËÎÂÊËÆÑÄ Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË Ô ÄÓÇÏÇÐÐÞ'Ï ÓÂÊÓÇÛÇÐËÇÏ *200 ÐÔ
Ë ÏÇÕÑÆÑÏ ËÏÒÖÎßÔÐÑÅÑ ×ÑÕÑÎËÊÂ Ä ÔÕÇÍÎÑÑÃÓÂÊÐÑÏ
3-ÏÇÕËÎÒÇÐÕÂÐÇ ÒÓË 77K. ±ÓË ËÏÒÖÎßÔÐÑÏ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËË
ÂÊËÆÂ 44 ÒÓË 77K ÃÞÎ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐ ÔËÐÅÎÇÕÐÞÌ ÐËÕÓÇÐ
1(55), ÍÑÕÑÓÞÌ ÓÇÎÂÍÔËÓÖÇÕ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
3(55) Ô ÍÑÐÔÕÂÐÕÑÌ ÔÍÑÓÑÔÕË kisc= (1.1� 0.1) . 107 Ô71. £ ÔÄÑá
ÑÚÇÓÇÆß, ÂÊËÓËÐ 46, ËÏÇáÜËÌ ÄÓÇÏâ ÉËÊÐË 3.2� 0.6 ÏÍÔ Ä
ÂÙÇÕÑÐËÕÓËÎÇ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ, ÃÞÎ ÊÂÓÇÅËÔÕÓË-
ÓÑÄÂÐ ÏÇÕÑÆÑÏ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË Ô ÄÓÇÏÇÐÐÞ'Ï ÓÂÊÓÇÛÇ-
ÐËÇÏ.203 ¬ÑÐÔÕÂÐÕÂ ÔÍÑÓÑÔÕË ÇÅÑ ÓÇÂÍÙËË Ô ¥¿¡ ÑÙÇÐÇÐÂ Ä
*1.4 . 105 Î .ÏÑÎß71 . Ô71. ¯ËÊÍÂâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÔÍÑÓÑÔÕË ÔÑÅÎÂ-
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²ËÔ. 15. °ÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÇ àÐÇÓÅËË ËÊÑÏÇÓÑÄ 1-ÐÂ×ÕËÎÐËÕÓÇÐÂ Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ËØ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ.132

²ÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑÆÑÏ CASPT2//CASSCF(12,12)/6-31G* ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ àÐÇÓÅËË 1(55) (ÍÖÓÔËÄ) Ë ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-311+G(2d,p)//B3LYP/6-31G* Ô
ÖÚÇÕÑÏ àÐÇÓÅËË ÔËÐÅÎÇÕ-ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÆÎâ ÐËÕÓÇÐÂ 55, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÌ ÏÇÕÑÆÑÏ CASPT2, ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ àÐÇÓÅËË 3(55) (ÒÓâÏÑÌ
ÛÓË×Õ). £Ñ ÄÔÇØ ÔÎÖÚÂâØ ÖÚÕÇÐÂ àÐÇÓÅËâ ÐÖÎÇÄÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ. ³ÕÓÖÍÕÖÓÂ 47 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ÏÇÕÑÆÑÏ ´¶± Ë
ÐÇÅÎÖÃÑÍÑÏÖ ÏËÐËÏÖÏÖ ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÂØ ÏÇÕÑÆÑÏ CASSCF.
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²ËÔ. 16. °ÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÇ àÐÇÓÅËË ËÊÑÏÇÓÑÄ 2-ÐÂ×ÕËÎÐËÕÓÇÐÂ Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ËØ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ.132

²ÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑÆÑÏ CASPT2//CASSCF(12,12)/6-31G* ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ àÐÇÓÅËË 1(54) (ÍÖÓÔËÄ) Ë ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-311+G(2d,p)//B3LYP/6-31G* Ô
ÖÚÇÕÑÏ àÐÇÓÅËË ÔËÐÅÎÇÕ-ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÓÂÔÜÇÒÎÇÐËâ ÆÎâ ÐËÕÓÇÐÂ 54, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÌ ÏÇÕÑÆÑÏ CASPT2, ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ àÐÇÓÅËË 3(54) (ÒÓâÏÑÌ
ÛÓË×Õ). £Ñ ÄÔÇØ ÔÎÖÚÂâØ ÖÚÕÇÐÂ àÐÇÓÅËâ ÐÖÎÇÄÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ.

1232 ¯.±.¤ÓËÙÂÐ



ÔÖÇÕÔâ Ô ÐËÊÍËÏ ÄÞØÑÆÑÏ ÆËÂÏËÐÂ 45 Ä ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÞØ àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÂØ.

£ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÂÊËÆÂ 44 ÒÓË ËÏÒÖÎßÔÑÏ ÄÑÊ-
ÃÖÉÆÇÐËË ÂÊËÆÂ 42 Ä ÔÕÇÍÎÇ ÒÓË 77K ÐÇ ÖÆÂÎÑÔß ÊÂÓÇÅËÔÕÓË-
ÓÑÄÂÕß ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ, ÒÑÅÎÑÜÂáÜËØ Ä ÑÃÎÂÔÕË >320 ÐÏ.
£ ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ ÕÂÍÉÇ ÐÇ ÖÆÂÎÑÔß ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑ-
ÄÂÕß ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 54. ¿ÕË ÆÂÐÐÞÇ ÒÓÑ-
ÕËÄÑÓÇÚÂÕ ÕÑÏÖ, ÚÕÑ Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÑÔÐÑÄÐÞÏ
ÒÇÓÄËÚÐÞÏ ÒÓÑÆÖÍÕÑÏ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÂÊËÆÂ 42 ÃÞÎ ËÏÇÐÐÑ ÕÓË-
ÒÎÇÕÐÞÌ ÐËÕÓÇÐ 54 (ÔÏ.132). ´ÂÍÑÏÖ ÓÂÊÐÑÅÎÂÔËá ÃÞÎÑ ÆÂÐÑ
ÆÄÂ ÑÃÝâÔÐÇÐËâ.203 ±ÇÓÄÑÇ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ
ÏÂÕÓËÙÇ ÐËÕÓÇÐ 3(54) ÏÑÅ ÃÞÕß ÒÓÑÆÖÍÕÑÏ ÄÕÑÓËÚÐÑÅÑ ×ÑÕÑ-
ÎËÊÂ ÂÊËÓËÐÂ 50. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÄÕÑÓÑÏÖ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËá, ÆÎâ
ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 1(54) kR44 kisc ÒÓË 77K, ÐÑ kisc44 kR
ÒÓË 12K (kR ì ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÔÍÑÓÑÔÕË ÙËÍÎËÊÂÙËË ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ
ÐËÕÓÇÐÂ, Â kisc ì ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÔÍÑÓÑÔÕË ËÐÕÇÓÍÑÏÃËÐÂÙËÑÐÐÑÌ
ÍÑÐÄÇÓÔËË Ä ÑÔÐÑÄÐÑÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ). ¹ÕÑÃÞ ÄÞÒÑÎ-
ÐâÎËÔß àÕË ÖÔÎÑÄËâ, ÃÂÓßÇÓ ÓÇÂÍÙËË ÙËÍÎËÊÂÙËË ÐËÕÓÇÐÂ 1(54)
(Ea) ÆÑÎÉÇÐ ÃÞÕß Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ 1.26<Ea<8.80 Í¥É .ÏÑÎß71,
ÚÕÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÓÂÔÚÇÕÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË (ÔÏ. ÓËÔ. 16).132

¡ÊËÓËÐ 50 ÕÂÍÉÇ ÃÞÎ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐ ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ
2-ÐÂ×ÕËÎÂÊËÆÂ Ä ÂÙÇÕÑÐËÕÓËÎÇ ÒÓË ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ
ÏÇÕÑÆÑÏ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË Ô ÄÓÇÏÇÐÐÞ'Ï ÓÂÊÓÇÛÇÐËÇÏ. ¦ÅÑ
ÄÓÇÏâ ÉËÊÐË ÑÍÂÊÂÎÑÔß ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÃÑÎßÛÇ (150� 10 ÏÍÔ),
ÚÇÏ ÆÎâ ÂÊËÓËÐÂ 46, ÚÕÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏË ÓÂÔ-
ÚÇÕÂÏË (ÔÏ. ÓËÔ. 15 Ë 16).203 ¬ÑÐÔÕÂÐÕÂ ÔÍÑÓÑÔÕË ÓÇÂÍÙËË
ÂÊËÓËÐÂ 50 Ô ¥¿¡ (*2.5 . 105 Î .ÏÑÎß71 . Ô71) ÒÑÚÕË Ä ÆÄÂ
ÓÂÊÂ ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÂÊËÓËÐÂ 46 (*1.4 . 105 Î .ÏÑÎß71 . Ô71).
³ÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÃÑÎßÛËÌ ÄÞØÑÆ ÆËÂÏËÐÂ 43 ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐ
ÊÂÏÇÕÐÑ ÃÑ'ÎßÛËÏ ÄÓÇÏÇÐÇÏ ÉËÊÐË ÂÊËÓËÐÂ 50 ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá
Ô ÂÊËÓËÐÑÏ 46.

¯ÇÆÂÄÐÑ ÃÞÎ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐ 198 ×ÑÕÑÎËÊ (l=308 Ë 313 ÐÏ)
×ÇÐÂÐÕÓÇÐ-9-ËÎÂÊËÆÂ Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ Ë ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑ-
ÄÂÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÂÊËÓËÐÂ, ÍÑÕÑÓÞÌ (ÂÐÂ-
ÎÑÅËÚÐÑ 1- Ë 2-ÐÂ×ÕËÎÂÊËÆÂÏ, ÔÏ. ÓËÔ. 15, 16) ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË
ÒÓÇÄÓÂÜÂÎÔâ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ ÙËÍÎËÚÇÔÍËÌ ËÎËÆ. ¢ÞÎ
ÒÑÎÖÚÇÐ ÕÂÍÉÇ ÔÒÇÍÕÓ ¿±² ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ×ÇÐÂÐÕÓÇÐ-9-ËÎ-
ÐËÕÓÇÐÂ. ¡ÄÕÑÓÂÏË ÓÂÃÑÕÞ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ ÔÎÇÆÖáÜÂâ ÔØÇÏÂ
×ÑÕÑÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ ËÔØÑÆÐÑÅÑ ÂÊËÆÂ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÓÂÊÎËÚËÇ Ä ×ÑÕÑØËÏËË ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ (Ë ÇÅÑ
ÒÓÑÔÕÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ) Ë ÒÑÎËÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÂÓËÎÂÊËÆÑÄ (1- Ë
2-ÐÂ×ÕËÎÂÊËÆÑÄ, ×ÇÐÂÐÕÓÇÐ-9-ËÎÂÊËÆÂ Ë ÆÓ.) ÔÄâÊÂÐÑ Ä ÑÔÐÑÄ-
ÐÑÏ Ô ÓÂÊÎËÚËâÏË Ä ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÍÇ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÔËÐÅÎÇÕÐÞØ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÑÄ. ¯Â ±±¿ ÒÓÇ-
ÄÓÂÜÇÐËÌ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐÂ 1(29) (Ë ÓâÆÂ ÇÅÑ ÒÓÑ-
ËÊÄÑÆÐÞØ) 35, 37 ÍÇÕÇÐËÏËÐ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÃÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÇÐ,
ÚÇÏ ÂÊËÓËÐ (ÔÏ. ÓËÔ. 14, DH=710.5 Í¥É .ÏÑÎß71), ÒÑàÕÑÏÖ
Ä ÓÇÂÍÙËá Ô ÐÖÍÎÇÑ×ËÎÂÏË ÄÔÕÖÒÂÇÕ ËÏÇÐÐÑ ÍÇÕÇÐËÏËÐ. ±ÓË
ÄÄÇÆÇÐËË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÖ ÇÜÇ ÑÆÐÑÅÑ ×ÇÐËÎßÐÑÅÑ ÍÑÎßÙÂ ÒÓÑ-
ËÔØÑÆËÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÂâ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ ÑÆÐÑÅÑ ËÊ ËÊÑÏÇÓÐÞØ
ÂÊËÓËÐÑÄ Ë ÆÇÔÕÂÃËÎËÊÂÙËâ ÆÓÖÅÑÅÑ (ÔÏ. ÓËÔ. 15, 16). ±Ñ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÏ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËâÏ ÑÃÓÂÊÑÄÂÕßÔâ ÏÑÉÇÕ ÕÑÎßÍÑ
ÑÆËÐ ÂÊËÓËÐ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËâ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ

ÍÇÕÇÐËÏËÐ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÂ. ±ÑàÕÑÏÖ ÒÓË
×ÑÕÑÎËÊÇ ÐÂ×ÕËÎÂÊËÆÑÄ Ë ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÆÓÖÅËØ ÒÑÎËÙËÍÎË-
ÚÇÔÍËØ ÂÊËÆÑÄ Ä ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË ÂÏËÐÑÄ ÒÑÎÖÚÂáÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜËÇ ÆËÂÏËÐÞ.200, 201

VI. ²ÇÂÍÙËË ÕÓËÒÎÇÕÐÞØ ÐËÕÓÇÐÑÄ
Ô ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ
£ ÓÂÊÆÇÎÇ V.2 ÖÒÑÏËÐÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÕÓËÒÎÇÕÐÞÇ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÞ
ÏÑÅÖÕ ÄÔÕÖÒÂÕß Ä ÓÇÂÍÙËá Ô ÏÑÎÇÍÖÎÑÌ CO ÎËÃÑ ÒÓË ÐÇÃÑÎß-
ÛÑÏ ÓÂÊÑÅÓÇÄÇ ÏÂÕÓËÙÞ, ÎËÃÑ ×ÑÕÑØËÏËÚÇÔÍË.166, 167 £ ÆÂÐ-
ÐÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÐËÕÓÇÐÑÄ Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË Ô ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÍËÔÎÑÓÑ-
ÆÑÏ. ¥Îâ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÑÄ àÕÂ ÓÇÂÍÙËâ ËÊÖÚÂÎÂÔß ÅÎÂÄÐÞÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ Ä ÔÕÇÍÎÂØ ÒÓË 77K (ÔÏ.159, 204 ë 207) Ë Ä ÓÂÔÕÄÑÓÇ ÒÓË
ÍÑÏÐÂÕÐÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ËÏÒÖÎßÔÐÑÅÑ ×ÑÕÑ-
ÎËÊÂ.159, 206 ë 212 ±ÓÑÄÇÆÇÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ 170 ÓÇÂÍÙËË ÕÓËÒÎÇÕ-
ÐÑÅÑ Ò-ÂÏËÐÑ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐÂ 3(39) Ô ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ ÏÇÕÑÆÑÏ
ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËË. ¿ÕÂ ÓÇÂÍÙËâ ËÊÖÚÇÐÂ ÕÂÍÉÇ ÆÎâ
ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÅÑ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 3(NH) Ä ÅÂÊÑÄÑÌ
×ÂÊÇ 213, 214 Ë Ä ÍÔÇÐÑÐÑÄÑÌ Ë ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÂØ.215

°ÔÐÑÄÐÞÏË ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË ÓÇÂÍÙËË ÚÂÔÕËÙÞ 3(NH) Ô ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ âÄÎâáÕÔâ ÓÂÆËÍÂÎÞ
NO

.
Ë HO

.
(ÔÏ.213, 214). ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-

ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ 214, 216 ÄÞÆÄËÐÖÕÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ, ÚÕÑ Ä
ÒÇÓÄËÚÐÑÏ ÂÍÕÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ËÏËÐÑÒÇÓÑÍÔËÆÂ
HNOO; ÇÅÑ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËâ (1,3-ÔÆÄËÅ ÂÕÑÏÂ ¯) ÒÓËÄÑÆËÕ Í
ÅËÆÓÑÒÇÓÑÍÔËÐËÕÓÇÐÖ HOON, ÍÑÕÑÓÞÌ ÃÞÔÕÓÑ ÓÂÔÒÂÆÂÇÕÔâ
ÐÂ ÓÂÆËÍÂÎÞ.

3(NH) + 3(O2) HNOO [HOON] NO
.
+HO

.

ª¬-³ÒÇÍÕÓ ËÏËÐÑÒÇÓÑÍÔËÆÂ Ë ÇÅÑ 18O-ËÊÑÕÑÒÑÊÂÏÇÜÇÐ-
ÐÑÅÑ ÂÐÂÎÑÅÂ ÃÞÎ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐ Ä ØÑÆÇ ×ÑÕÑÎËÊÂ HN3 Ë
ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ ÐÂÅÓÇÄÂÐËâ ÍÔÇÐÑÐÑÄÑÌÏÂÕÓËÙÞ, ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÌ
ÍËÔÎÑÓÑÆ.215 ±ÑÔÎÇ ÑÃÎÖÚÇÐËâ ÔÏÇÔË HN3 ëO2 ëXe (ÔÑÑÕÐÑ-
ÛÇÐËÇ 1 : 5 : 550) ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÎËÔß cis- Ë trans-HONO, NH2OH,
N2H2 Ë 3(NH). ±ÑÔÎÇ ÐÂÅÓÇÄÂÐËâ ÑÃÎÖÚÇÐÐÑÅÑ ÑÃÓÂÊÙÂ ÆÑ
50K Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ ÑØÎÂÉÆÇÐËâ ÆÑ 12K Ä ª¬-ÔÒÇÍÕÓÇ
ÅÓÖÒÒÂ ÎËÐËÌ (3132.2, 3120.5 Ë 3109.8 ÔÏ71), ÑÕÐÇÔÇÐÐÞØ Í
ÐËÕÓÇÐÖ 3(NH), ËÔÚÇÊÂÎÂ ÒÑÎÐÑÔÕßá Ë ÒÑâÄÎâÎËÔß ÒâÕß ÐÑÄÞØ
ËÐÕÇÐÔËÄÐÞØ ÎËÐËÌ, ÑÕÐÇÔÇÐÐÞØ ÂÄÕÑÓÂÏË Í ËÏËÐÑÒÇÓÑÍÔËÆÖ
HNOO.

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË
HN3 Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ Ô ÆÑÃÂÄÍÑÌ O2. °ÆÐÂÍÑ Ä àÕÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ HNOO ÒÓÑËÔØÑÆËÎÑ Ë ÃÇÊ ÐÂÅÓÇÄÂ, ÖÉÇ
ÒÓË ÄÞÆÇÓÉËÄÂÐËË ÑÃÓÂÊÙÂ ÒÓË 12K Ä ÕÇÚÇÐËÇ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ
ÚÂÔÑÄ. ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÓÂÔÚÇÕÐÑÅÑ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑÅÑ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÃÞÎ ÔÆÇÎÂÐ ÄÞÄÑÆ, ÚÕÑ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ
ÕÑÎßÍÑ ÑÆËÐ ËÊÑÏÇÓ, ÔÍÑÓÇÇ ÄÔÇÅÑ trans-HNOO.215 ¬ ÔÑÉÂÎÇ-
ÐËá, Ä ÓÂÃÑÕÇ 215 ÐÇ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÓÇÅËÔÕÓÂÙËá ¿³±. °ÆÐÂÍÑ
âÔÐÑ, ÚÕÑ HNOO ÒÑÅÎÑÜÂÇÕ Ä ÄËÆËÏÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ, ÕÂÍ
ÍÂÍ ÑÃÎÖÚÇÐËÇ ÔÄÇÕÑÏ 400 ë 600 ÐÏ ÒÓËÄÑÆËÎÑ Í ËÔÚÇÊÐÑÄÇÐËá
ÒÇÓÑÍÔËÆÂ Ë ÒÑâÄÎÇÐËá ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂ ÂÊÑ-
ÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ (HONO).

¤ÑÓÂÊÆÑ ÃÑÎßÛÇ ÄÐËÏÂÐËâ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÖÆÇÎÇÐÑ ÓÇÂÍÙËË
ÕÓËÒÎÇÕÐÞØ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÑÄ Ô ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ. ¥ÑÎÅÑÇ ÄÓÇÏâ ÔÚË-
ÕÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÑÔÐÑÄÐÞÏË ÍËÔÎÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜËÏË ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË
×ÑÕÑÎËÊÂ ÂÓËÎÂÊËÆÑÄ (ArN3) Ä ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË ÍËÔÎÑÓÑÆÂ
âÄÎâáÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËâ
(ArNO2).193, 204, 217 ë 219 ±ÑÊÆÐÇÇ ÃÞÎÑ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ
ÕÂÍÉÇ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÐÇÃÑÎßÛËØ ÍÑÎËÚÇÔÕÄ ÐËÕÓÑÊÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
(ArNO) 220, 221 Ë ÂÊÑÍÔËÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÄÑÊÏÑÉÐÑ, ÒÑ ÓÇÂÍÙËË
ÕÓËÒÎÇÕÐÞØ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÑÄ Ô ArNO.137, 218
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¡ÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 222 ÖÕÄÇÓÉÆÂÎË, ÚÕÑ ÒÇÓÄËÚÐÞÏ ÒÓÑÆÖÍ-
ÕÑÏ ×ÑÕÑÎËÊÂ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ä ÂÙÇÕÑÐËÕÓËÎÇ Ä ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ âÄÎâÇÕÔâ PhNO Ë ÕÑÎßÍÑ ÑÐ ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÒÓË ÐËÊÍÑÌ
ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË (1074 ÏÑÎß . Î71) ÑÃÎÖÚÂÇÏÑÅÑ ÓÂÔÕÄÑÓÂ. ¯ËÕ-
ÓÑÃÇÐÊÑÎ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÍÑÐÇÚÐÞÏ ÒÓÑÆÖÍÕÑÏ ÒÓË
ÑÃÎÖÚÇÐËË ÍÑÐÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ (*1072 ÏÑÎß . Î71) ÓÂÔÕÄÑÓÂ
×ÇÐËÎÂÊËÆÂ.222

±ÑÊÆÐÇÇ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,159, 206, 207 ÚÕÑ ÒÇÓÄËÚÐÞÏË ÒÓÑ-
ÆÖÍÕÂÏË ×ÑÕÑÎËÊÂ Ò-ÂÏËÐÑ-, Ò-ÐËÕÓÑ- Ë Ò-ÏÇÕËÎ×ÇÐËÎÂÊËÆÑÄ
âÄÎâáÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÐËÕÓÑ- Ë ÐËÕÓÑÊÑÔÑÇÆËÐÇÐËâ.
°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ Ä àÕËØ ÓÂÃÑÕÂØ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÑÃÎÖÚÇÐËÇ ÏÂÎÞØ
ÑÃÝÇÏÑÄ ÓÂÔÕÄÑÓÑÄ Ô ÐËÊÍÑÌ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËÇÌ ÂÊËÆÑÄ
(*1074 ÏÑÎß . Î71), ËÔÍÎáÚÂâ ÄÕÑÓËÚÐÞÇ ×ÑÕÑÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ
ÒÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÑ ÑÃÓÂÊÖáÜËØÔâ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ. ±ÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÄÔÇØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÞØ ÂÊËÆÑÄ Ä ÂÎÍÂÐÂØ ÄÞØÑÆ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÃÞÎ ÃÑÎßÛÇ.

£ ÔÎÖÚÂÇ Ò-ÂÊËÆÑÂÐËÎËÐÂ ËÊÖÚÇÐÑ ÄÎËâÐËÇ ÔÓÇÆÞ ÐÂ ÑÕÐÑ-
ÛÇÐËÇ ÄÞØÑÆÑÄ Ò-ÐËÕÓÑ- Ë Ò-ÐËÕÓÑÊÑÂÐËÎËÐÑÄ Ë ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,
ÚÕÑ ÑÐÑ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÔÐËÉÂÇÕÔâ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÅÇÍÔÂÐÂ (2.4)
Í ÂÙÇÕÑÐËÕÓËÎÖ (0.53).205, 206 ¯ÇÆÂÄÐÑ ÃÞÎÂ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ 210

ÍËÐÇÕËÍÂ ÓÂÔØÑÆÑÄÂÐËâ ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ë ÐÂÍÑÒÎÇÐËâ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ
×ÑÕÑÎËÊÂ Ä ÂÙÇÕÑÐËÕÓËÎÇ (2.5 . 1074 ÏÑÎß . Î71). ±ÑÍÂÊÂÐÑ,
ÚÕÑ ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ PhNO2 ÏÑÐÑ-
ÕÑÐÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂÎÂ, Â ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËâ PhNO ÔÐÂÚÂÎÂ ÖÄÇÎËÚË-
ÄÂÎÂÔß, Â ÊÂÕÇÏ ÔÐËÉÂÎÂÔß ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÆÑ ÐÖÎâ, ÒÓËÚÇÏ ÐÂ
ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÑÃÎÖÚÇÐËâ ÄÞØÑÆ PhNO ÃÞÎ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÄÞØÑÆ PhNO2, ÍÂÍ Ë ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË Ò-ÂÊËÆÑÂÐË-
ÎËÐÂ.206, 207

ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÐÂÅÓÇÄÂÐËË ÔÕÇÍÎÑÑÃÓÂÊÐÞØ ÏÂÕÓËÙ,
ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÕÓËÒÎÇÕÐÞÇ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÞ Ë ÓÂÔÕÄÑÓÇÐÐÞÌO2, ÆÑ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ, ÒÓË ÍÑÕÑÓÞØ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÒÑ-
ÆÄËÉÐÑÔÕß ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ (90 ë 110K), ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÆËÂÏÂÅÐËÕ-
ÐÞÇ ÂÆÆÖÍÕÞ, ËÏÇáÜËÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÖá ÒÑÎÑÔÖ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ Ä
ÃÎËÉÐÇÌ µ¶- ËÎË ÄËÆËÏÑÌ ÑÃÎÂÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ.159, 204 ë 207 ¿ÕËÏ
ÂÆÆÖÍÕÂÏ ÒÓËÒËÔÂÐÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÂÓËÎÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÑÄ.

£ ÒËÑÐÇÓÔÍÑÌ ÓÂÃÑÕÇ 204 ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÑÃÝÇÍÕÑÏ ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÐËâ ÃÞÎ ÄÞÃÓÂÐ ÆËÂÊËÆ 58, ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 3(59) Ë ÆËÐËÕÓÇÐÂ
3(60). ±ÓË ÆÎËÕÇÎßÐÑÏ ÄÞÆÇÓÉËÄÂÐËË ÑÃÎÖÚÇÐÐÑÅÑ ÑÃÓÂÊÙÂ
ÒÑÎÖÚÂÎËÔß ÍÂÍ ÆËÂÏÂÅÐËÕÐÞÌ, ÕÂÍ Ë ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÞÌ ÒÓÑ-
ÆÖÍÕÞ, Ë ÑÃÂ ÑÐË ÃÞÎË ÑÕÐÇÔÇÐÞ Í ÂÆÆÖÍÕÂÏ ÏÑÐÑÐËÕÓÇÐÂ
3(59) Ô ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ. £ ÓÂÃÑÕÇ 204 ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÐÇËÊÏÇÐÐÑÔÕË
ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÔÒÇÍÕÓÂ ¿±², ÑÕÐÇÔÇÐÐÑÅÑ Í ÆËÐËÕÓÇÐÖ 60,
ÖÕÄÇÓÉÆÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÆËÐËÕÓÇÐ ÐÇ ÄÔÕÖÒÂÇÕ Ä ÓÇÂÍÙËá Ô O2.
°ÆÐÂÍÑ ÕÑÚÐÑÔÕß ÏÇÕÑÆÂ ¿±² ÐÇÄÇÎËÍÂ, ÒÑàÕÑÏÖ ÐÇÎßÊâ
ÒÑÎÐÑÔÕßá ËÔÍÎáÚËÕß ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÂÆÆÖÍÕÑÄ 61 Ë 62, ÔÓÇÆË
ÍÑÕÑÓÞØ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß Ë ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ (ÔØÇÏÂ 4).

·ÑÕâ ÑÕÐÇÔÇÐËÇ ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÑÌ ÚÂÔÕËÙÞ Í ÂÆÆÖÍÕÖ ÏÑÐÑ-
ÐËÕÓÇÐÂ 59 Ô ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏÃÞÎÑÑÛËÃÑÚÐÞÏ,204 ÆÑÎÅÑÇ ÄÓÇÏâ Ä
ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÎÑ ÏÐÇÐËÇ, ÚÕÑ Ä ØÑÆÇ ÓÇÂÍÙËË ÕÓË-
ÒÎÇÕÐÞØ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÑÄ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÍÂÍ ÆËÂÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÂÓËÎ-
ÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÞ, ÕÂÍ Ë ÒÂÓÂÏÂÅÐËÕÐÞÇ ÂÓËÎËÏËÐÑÆËÑÍÔË-
ÃËÓÂÆËÍÂÎÞ.

¯ÇÆÂÄÐÑ ÓÇÂÍÙËâ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ Ò-ÂÏËÐÑ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐÂ
3(39) Ô ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ ÃÞÎÂ ËÊÖÚÇÐÂ 170 Ä ÏÂÕÓËÙÇ, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ËÊ
86% ÂÓÅÑÐÂ, 10% N2 Ë 4% O2. ±ÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË Ä ÆÂÐÐÑÌ
ÏÂÕÓËÙÇ ÂÊËÆÂ 38 ÔÄÇÕÑÏ Ô l=254 ÐÏ, ÍÂÍ Ë Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ O2,
ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÎÔâ ÕÓËÒÎÇÕÐÞÌ ÐËÕÓÇÐ 39 (ÓËÔ. 17, ÔÒÇÍÕÓ 1).
±ÑÔÎÇ ÏÇÆÎÇÐÐÑÅÑ ÐÂÅÓÇÄÂÐËâ ÏÂÕÓËÙÞ ÆÑ 30K, ÄÞÆÇÓÉËÄÂ-
ÐËâ ÇÇ ÒÓË àÕÑÌ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ Ä ÕÇÚÇÐËÇ 5 ÏËÐ Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ
ÑØÎÂÉÆÇÐËâ ÆÑ 12K ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ ÐÇÃÑÎßÛÑÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ
ÒÑÎÑÔ ÐËÕÓÇÐÂ 3(39) Ä ¿³± Ë ÒÑâÄÎÇÐËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÌ ÆÎâ
ÂÓËÎÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÑÄ ÒÑÎÑÔÞ Ä ÄËÆËÏÑÌ ÑÃÎÂÔÕË Ô
lmax=445 ÐÏ (ÓËÔ. 17, ÔÒÇÍÕÓ 2) Ë ÔÇÓËË ÐÑÄÞØ ÒÑÎÑÔ Ä ª¬-
ÔÒÇÍÕÓÇ (ÓËÔ. 18, ÔÒÇÍÕÓ 1). °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÓÇÂÍÙËâ ÐËÕÓÇÐÂ
3(39) Ô ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ ÃÞÎÂ ÓÂÐÇÇ ËÊÖÚÇÐÂ Ä ÔÕÇÍÎÑÑÃÓÂÊÖáÜÇÌ
ÔÏÇÔË ÕÇÕÓÂÅËÆÓÑ×ÖÓÂÐÂ Ô ÕÑÎÖÑÎÑÏ (1 : 1) ÒÓË 95K; ÃÞÎÑ
ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÂÆÆÖÍÕÂ Ô lmax=
495 ÐÏ.207, 208

°ÃÎÖÚÇÐËÇ ÑÃÓÂÊÙÂ ÄËÆËÏÞÏ ÔÄÇÕÑÏ (l>515 ÐÏ) ÒÓËÄÑ-
ÆËÕ Í ËÔÚÇÊÐÑÄÇÐËá ÒÑÎÑÔÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÂ 63 Ë
ÒÑâÄÎÇÐËá ÐÑÄÑÌ ÒÑÎÑÔÞ Ä ÃÎËÉÐÇÌ µ¶-ÑÃÎÂÔÕË Ô
lmax=326 ÐÏ (ÓËÔ. 17, ÔÒÇÍÕÓ 3) Ë ÔÇÓËË ÒÑÎÑÔ Ä ª¬-ÔÒÇÍÕÓÇ
(ÓËÔ. 18, ÔÒÇÍÕÓ 2), ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÑÄÒÂÆÂáÕ Ô ÒÑÎÑÔÂÏË Ä ª¬-
ÔÒÇÍÕÓÇ Ò-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ (64) (ÐÂ ÓËÔ. 18 ÑÕÏÇÚÇÐÞ ÊÄÇÊÆÑÚ-
ÍÂÏË).

°ÍÂÊÂÎÑÔß,170 ÚÕÑ ÐÂ ÔÂÏÑÏ ÆÇÎÇ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÆÄÂ ËÊÑÏÇÓÂ
ÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÂ ì cis- Ë trans-63. °ÆËÐ ËÊ ÐËØ ËÔÚÇÊÂÇÕ ÚÇÓÇÊ
30 Ô ÑÃÎÖÚÇÐËâ (l>515 ÐÏ), ÒÓÇÄÓÂÜÂâÔß Ä Ò-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐ, Ë
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÆÎËÐÐÑÄÑÎÐÑÄÑÌ ÒÑÎÑÔÑÌ Ô lmax=460 ÐÏ
(ÓËÔ. 19, ÔÒÇÍÕÓ 1) Ë ÔÇÓËÇÌ ÒÑÎÑÔ Ä ª¬-ÔÒÇÍÕÓÇ (ÓËÔ. 20,
ÔÒÇÍÕÓ 1, ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÇ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÑÇ ÒÑÅÎÑÜÇÐËÇ).
£ÕÑÓÑÌ ËÊÑÏÇÓ, ÔÒÇÍÕÓ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÔÆÄËÐÖÕ Ä
ÍÑÓÑÕÍÑÄÑÎÐÑÄÖá ÑÃÎÂÔÕß (lmax=425 ÐÏ), ÕÂÍÉÇ ÒÓÇÄÓÂ-
ÜÂÇÕÔâ ÒÓË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÑÃÎÖÚÇÐËË Ä Ò-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐ (ÔÏ.
ÓËÔ. 19, 20, ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ 2).170

±ÓÂÄËÎßÐÑÔÕß ÑÕÐÇÔÇÐËâ ÂÆÆÖÍÕÑÄ ÐËÕÓÇÐÂ 3(39) Ô ÍËÔÎÑ-
ÓÑÆÑÏ Í ÙËÔ- Ë ÕÓÂÐÔ-×ÑÓÏÂÏ ÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÂ 63 ÒÑÆÕÄÇÓÉ-
ÆÇÐÂ ÐÇÒÎÑØËÏ ÔÑÅÎÂÔËÇÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÓÂÔÚÇÕÐÞØ
¿³± (ÔÏ. ÓËÔ. 19) Ë ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÄ (ÔÏ. ÓËÔ. 20). ±ÓËÚÇÏ
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²ËÔ. 17. ¥Ë××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ,
ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÐÞÇ Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ, ÔÑÆÇÓÉÂÜÇÌ 4% O2, ÒÓË
12K ÒÑÔÎÇ ÑÃÎÖÚÇÐËâ ÂÊËÆÂ 38 ÔÄÇÕÑÏ Ô l=254 ÐÏ (1), ÒÑÔÎÇ
ÑÕÉËÅÂ ÑÃÓÂÊÙÂ ÒÓË 30K (2) Ë ÒÑÔÎÇ 5 ÏËÐ ÑÃÎÖÚÇÐËâ ÔÄÇÕÑÏ Ô
l>515 ÐÏ (3).170
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ÔÑÅÎÂÔËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ¿³± ÊÂÏÇÕÐÑ
ØÖÉÇ, ÇÔÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÅÇÑÏÇÕÓËá, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÖá ÏÇÕÑÆÑÏ
ÕÇÑÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË.170 ³ÑÅÎÂÔËÇ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÄ,
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÏ ´¶±, Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÔÒÇÍÕ-
ÓÂÏË ÙËÔ- Ë ÕÓÂÐÔ-ËÊÑÏÇÓÑÄ ÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÂ 63, âÄÎââÔß ÖÆÑ-
ÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÞÏ (ÔÏ. ÓËÔ. 20), ÊÂÏÇÕÐÑ ØÖÉÇ, ÚÇÏ ÆÎâ
ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 39. ¿ÕÑ ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÍÑÓ-
ÓÇÍÕÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÄÑÎÐÑÄÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÑÄ Ä
ÑÆÐÑÆÇÕÇÓÏËÐÂÐÕÐÑÏ ÒÓËÃÎËÉÇÐËË. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÏÇÕÑÆÇ
CASSCF ÄÍÎÂÆ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä ÄÑÎÐÑ-
ÄÖá ×ÖÐÍÙËá ÙËÔ- Ë ÕÓÂÐÔ-×ÑÓÏ ÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÂ 63
ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ *82%, Â ÄÍÎÂÆ ÆÄÂÉÆÞ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÞØ
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÌ*18%.170

°ÆÐÂÍÑ ÚËÔÎÂ ÊÂÒÑÎÐÇÐËâ CASSCF ÐÂÕÖÓÂÎßÐÞØ ÑÓÃËÕÂ-
ÎÇÌ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕ 0 Ë 2 (ÔÂÏÑÇ ÃÑÎßÛÑÇ
ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ 0.13 ÆÎâ £©®° Ë ¯³®°), Ë àÕÑ ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËÕ
ÖÕÄÇÓÉÆÇÐËá,220, 221, 223 ÚÕÑ ÂÓËÎÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÞ ËÏÇáÕ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÃËÓÂÆËÍÂÎßÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ.

±ÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÑÐÑØÓÑÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ËÊÎÖÚÇÐËâ ÐËÊ-
ÍÑÌ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË ÖÆÂÎÑÔß ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÕß ÄÊÂËÏÐÞÇ ÒÓÇ-
ÄÓÂÜÇÐËâ ÕÓÂÐÔ- Ë ÙËÔ-×ÑÓÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 63 ÐÂÓâÆÖ Ô ËØ
ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÇÏ Ä Ò-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐ (ÔØÇÏÂ 5).

³ØÇÏÂ 5

³ÚËÕÂÇÕÔâ,204, 210, 212, 220, 221, 224, 225 ÚÕÑ ×ÑÕÑÎËÊ ÂÓËÎÐËÕÓÑ-
ÊÑÑÍÔËÆÑÄ (ArNOO) ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÙËÍÎËÚÇÔÍËØ
ÆËÑÍÔÂÊËÓËÆËÐÑÄ 65, ÍÑÕÑÓÞÇ Ä ØÑÆÇ ÓÂÔÍÓÞÕËâ ÙËÍÎÂ ÒÓÇ-
ÄÓÂÜÂáÕÔâ Ä ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËâ. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÒÓË ×ÑÕÑ-
ÎËÊÇ ÓâÆÂ ÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÑÄ ÔÕËÎßÃÇÐÂ Ë Ò-ÃË×ÇÐËÎÂ Ä
ÔÕÇÍÎÑÑÃÓÂÊÐÑÏ ÕÇÕÓÂÅËÆÓÑ×ÖÓÂÐÇ ÒÓË 77K ÃÞÎË ÊÂÓÇ-
ÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÞ 224 ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞÇ ÚÂÔÕËÙÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ Ä
ÕÇÏÐÑÄÞØ ÖÔÎÑÄËâØ Ô ÍÑÐÔÕÂÐÕÑÌ ÔÍÑÓÑÔÕË 3 . 1073 Ô71 ÒÓÇ-
ÄÓÂÜÂÎËÔß Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ. ¡ÄÕÑÓÞ
ÓÂÃÑÕÞ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÎË, ÚÕÑ àÕËÏË ÚÂÔÕËÙÂÏË âÄÎâáÕÔâ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÆËÑÍÔÂÊËÓËÆËÐÞ 65. ¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÐÂÏ ÐÇ
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²ËÔ. 18. ¥Ë××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞÇª¬-ÔÒÇÍÕÓÞ, ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÒÑÔÎÇ
ÑÕÉËÅÂ ÒÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÑ ÑÃÎÖÚÇÐÐÑÅÑ ÑÃÓÂÊÙÂ ÂÊËÆÂ 38 ÒÓË 30K (1) Ë
ÒÑÔÎÇ 5 ÏËÐ ÑÃÎÖÚÇÐËâ ÔÄÇÕÑÏ Ô l>515 ÐÏ (2).170

©ÄÇÊÆÑÚÍÂÏË ÑÕÏÇÚÇÐÞ ÔËÅÐÂÎÞ Ò-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ.
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²ËÔ. 19. ¥Ë××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÒÇÍÕÓÞ ÒÑÅÎÑÜÇÐËâ, ÊÂÓÇ-
ÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÐÞÇ Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÒÓË 12K ÒÑÔÎÇ 30 Ô ÑÃÎÖÚÇÐËâ
ÂÆÆÖÍÕÂ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 39 Ô O2 ÔÄÇÕÑÏ Ô l>515 ÐÏ (1) Ë ÒÑÔÎÇ
ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ 5 ÏËÐ ÑÃÎÖÚÇÐËâ (2).
£ÇÓÕËÍÂÎßÐÞÏË ÎËÐËâÏË ÖÍÂÊÂÐÞ ÒÑÎÑÉÇÐËâ Ë ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÇ
ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕË àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Ä ¿³±ÕÓÂÐÔ-ËÊÑÏÇÓÂ ÐËÕÓÑ-
ÊÑÑÍÔËÆÂ 63 (ÚÇÓÐÞÇ ÎËÐËË) Ë ÇÅÑ ÙËÔ-ËÊÑÏÇÓÂ (ÔÄÇÕÎÞÇ ÎËÐËË),
ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ CASSCF/CASPT2 Ô ÅÇÑÏÇÕÓËÇÌ, ÑÒÕËÏËÊË-
ÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÇÕÑÆÑÏ CASSCF.170
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²ËÔ. 20. ¥Ë××ÇÓÇÐÙËÂÎßÐÞÇ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÞ, ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÐÞÇ Ä
ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÒÓË 12K ÒÑÔÎÇ 30 Ô ÑÃÎÖÚÇÐËâ ÂÆÆÖÍÕÂ ÕÓËÒÎÇÕ-
ÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ 39 Ô O2 ÔÄÇÕÑÏ Ô l>515 ÐÏ (1) Ë ÒÑÔÎÇ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ
5 ÏËÐ ÑÃÎÖÚÇÐËâ (2). ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-31G* (ÍÑÓÓÇÍ-
ÕËÓÖáÜËÌ ÏÐÑÉËÕÇÎß 0.9614) ª¬-ÔÒÇÍÕÓÞ ÙËÔ-ËÊÑÏÇÓÂ ÐËÕÓÑÊÑÑÍ-
ÔËÆÂ 63 (3) Ë ÇÅÑ ÕÓÂÐÔ-ËÊÑÏÇÓÂ (4).170

µÔÒÇØË ØËÏËË 76 (12) 2007 1235



ÖÆÂÎÑÔß ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÕß ÐËÍÂÍËØ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞØ ÚÂÔÕËÙ
ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÂ 63.170

°ÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÑÄ Ä ÍÓËÑÅÇÐÐÞØ ÏÂÕÓËÙÂØ
ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÐËÊÍÑÌ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË ÕÓË-
ÒÎÇÕÐÞØ ÐËÕÓÇÐÑÄ Ô ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ. ¬ÑÐÔÕÂÐÕÂ
ÔÍÑÓÑÔÕË àÕÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÃÞÎÂ ËÊÏÇÓÇÐÂ ÆÎâ ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ
×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐÂ,210 ÓâÆÂ ÇÅÑ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ 159, 206, 207 Ë ÒËÓÇÐ-1-
ËÎÐËÕÓÇÐÂ.193 °ÍÂÊÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÄÇÎËÚËÐÂ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÐËÉÇ ÆË××ÖÊËÑÐÐÑÅÑ ÒÓÇÆÇÎÂ Ë ÆÎâ ÄÔÇØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÞØ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÑÄ ÎÇÉËÕ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ
(0.8 ë 8) . 106 Î .ÏÑÎß71 . Ô71. £ ÔÎÖÚÂÇ ×ÇÐËÎÐËÕÓÇÐÂ ËÊÖÚÇÐÂ
ÕÂÍÉÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË Ë
ÐÂÌÆÇÐÞ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ
(A=109.6� 0.4 Î .ÏÑÎß71 . Ô71 Ë Ea=18� 2 Í¥É .ÏÑÎß71).210

¯ÇÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑ ÒÓÇÆÒÓËÐËÏÂÎËÔß ÒÑÒÞÕÍË ÓÂÔÚÇÕÂ ÕÇÓÏÑ-
ÆËÐÂÏËÍË ÓÇÂÍÙËË ÕÓËÒÎÇÕÐÞØ ÐËÕÓÇÐÑÄ Ô ÍËÔÎÑÓÑ-
ÆÑÏ.170, 207, 216, 224 ë 226 ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ 170, 226 ÒÓË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÑÆÐÑÌ ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÞØ ÏÐÑÅÑÖÓÑÄÐÇÄÞØ
ÏÇÕÑÆËÍ CBS-QB3, ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 21. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÒÓÂÄËÎÖ
£ËÅÐÇÓÂ, Ä ÓÇÂÍÙËË ÕÓËÒÎÇÕÐÑÅÑ ÐËÕÓÇÐÂ Ë ÕÓËÒÎÇÕÐÑÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÄÑÑÃÜÇ ÅÑÄÑÓâ, ÏÑÉÇÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÕßÔâ
ÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆ ÍÂÍ Ä ÔËÐÅÎÇÕÐÑÏ, ÕÂÍ Ë Ä ÕÓËÒÎÇÕÐÑÏ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËË. ²ÇÂÍÙËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÑÄ Ä ÕÓËÒÎÇÕÐÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÕÇÓÏÑÐÇÌÕÓÂÎßÐÂ, ÇÇ àÐÇÓÅËâ
ÂÍÕËÄÂÙËË, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ,226 ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÄÇÎËÍÂ
(45 ë 55 Í¥É .ÏÑÎß71). ²ÇÂÍÙËâ, ÒÓËÄÑÆâÜÂâ Í ÂÓËÎÐËÕ-
ÓÑÊÑÑÍÔËÆÂÏ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, âÄÎâÇÕÔâ
àÍÊÑÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ (DH&780 Í¥É .ÏÑÎß71). °ÆÐÂÍÑ ÎÑÍÂÎË-
ÊÑÄÂÕß ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÐÂ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÌ ±±¿ ÐÇ ÖÆÂ-
ÎÑÔß.226

±Ñ-ÒÓÇÉÐÇÏÖ ÐÇ âÔÇÐ ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÏÇØÂÐËÊÏÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ
ÂÓËÎÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÑÄ Ä ÍÑÐÇÚÐÞÇ ÐËÕÓÑÊÑ- Ë ÐËÕÓÑÔÑÇÆË-
ÐÇÐËâ. ´ÑÎßÍÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÂÓËÎÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÂ 63 ÏÇÕÑÆÑÏ
ËÏÒÖÎßÔÐÑÅÑ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÍËÐÇÕËÍÂ ÇÅÑ ÅËÃÇÎË
ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÓÇÂÍÙËÇÌ ÄÕÑÓÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ Ô ÍÑÐÔÕÂÐÕÑÌ ÔÍÑ-
ÓÑÔÕË, ÃÎËÊÍÑÌ Í ÆË××ÖÊËÑÐÐÑÏÖ ÒÓÇÆÇÎÖ.206, 208 ¢ÞÎ ÊÂÓÇ-

ÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐ ÕÂÍÉÇ ¿³± ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ ì ÒÓÇÆÛÇÔÕÄÇÐÐËÍÂ
ÍÑÐÇÚÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ (ArNO Ë ArNO2), ÍÑÕÑÓÑÏÖ ÒÓËÒËÔÂÐÂ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÆËÏÇÓÐÑÅÑ ÒÇÓÑÍÔËÆÂ 66. ­ÇÅÍÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËÇ ÍÑÐÇÚÐÞØ ÐËÕÓÑ- Ë ÐËÕÓÑÊÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ËÊ àÕÑÅÑ
ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ.

¬ËÐÇÕËÍÂ ÅËÃÇÎË ÄÔÇØ ÑÔÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÞØ ÐËÕÓÑ-
ÊÑÑÍÔËÆÑÄ (PhNOO Ë ÇÅÑ p-Me-, p-NO2-, p-Br-, p-OMe- Ë
p-NMe2-ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ) ÐÇ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÓÇÂÍÙËÇÌ ÄÕÑÓÑÅÑ
ÒÑÓâÆÍÂ, Â âÄÎâÇÕÔâ àÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÌ ËÎË ÃËàÍÔÒÑÐÇÐÙË-
ÂÎßÐÑÌ.159, 207, 209 ë 212 ¢ËàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÔÕß ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ
ÍÓËÄÞØ ÅËÃÇÎË ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÙËÔ- Ë ÕÓÂÐÔ-×ÑÓÏ
ÂÓËÎÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÑÄ, ÑÃÎÂÆÂáÜËØ ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ
ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕßá.211, 212

±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÕÇÏÐÑÄÞÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ÂÓËÎÐËÕ-
ÓÑÊÑÑÍÔËÆÑÄ (ÍÂÍ Ë ×ÑÕÑØËÏËÚÇÔÍËÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ) ÒÓÑØÑÆâÕ
ÚÇÓÇÊ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÅÑ ÆËÑÍÔÂÊËÓËÆËÐÂ
65.209 ë 214, 225 °ÆÐÂÍÑ àÕÂ ÓÇÂÍÙËâ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÑÃÝâÔÐËÕß ÒÑâÄ-
ÎÇÐËÇ ArNO. ±ÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ Ñ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
ArNO Ä ÓÇÂÍÙËË ÂÓËÎÂÊËÆÂ Ä ÕÓËÒÎÇÕÐÑÏ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË 3(ArN3)* Ô ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ ÐÇÒÓÂÄÑÏÇÓÐÑ, ÕÂÍ ÍÂÍ
ÆËÔÔÑÙËÂÙËâ ÂÊËÆÑÅÓÖÒÒÞ Ä ÔËÐÅÎÇÕÐÑÏ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË ÂÓËÎÂÊËÆÑÄ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÊÂ ÄÓÇÏâ ÒÑÓâÆÍÂ ÔÑÕÇÐ
×ÇÏÕÑÔÇÍÖÐÆ.152 ë 155 ªÐÕÇÓÍÑÏÃËÐÂÙËÑÐÐÂâ ÍÑÐÄÇÓÔËâ Ä ÕÓË-
ÒÎÇÕÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÐÇ ÖÔÒÇÄÂÇÕ ÒÓÑËÊÑÌÕË ÊÂ ÔÕÑÎß ÍÑÓÑÕÍÑÇ
ÄÓÇÏâ.

¯ÇÎßÊâ ËÔÍÎáÚËÕß ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ArNO Ä
ÓÇÂÍÙËË Ô ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâÏË. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ,220, 221

ÚÕÑ ÒÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ä ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË O2 Ä ÂÙÇÕÑÐËÕ-
ÓËÎÇ Ô ÆÑÃÂÄÍÑÌ 10% ÃÇÐÊÑÎÂ ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ×ÇÐÑÎ Ô ÄÞØÑÆÑÏ
15%. ±ÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË ×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ä ÂÙÇÕÑÐËÕÓËÎÇ Ä ÒÓËÔÖÕ-
ÔÕÄËË 10% ÕÑÎÖÑÎÂ ÃÞÎË ÄÞÆÇÎÇÐÞ ÍÓÇÊÑÎ (ÄÞØÑÆ 12%) Ë
ÃÇÐÊÂÎßÆÇÅËÆ (5%). ±ÓË ÆÑÃÂÄÎÇÐËË Ä ÓÂÔÕÄÑÓ ÙËÍÎÑÅÇÍÔÂÐÂ
ÖÆÂÎÑÔß ÄÞÆÇÎËÕß ÙËÍÎÑÅÇÍÔÂÐÑÐ (5%) Ë ÙËÍÎÑÅÇÍÔÂÐÑÎ
(17%).

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÍÂÍ ÒÓÑÔÕÇÌÛËÌ ÕÓËÒÎÇÕÐÞÌ ÐËÕÓÇÐ
3(NH), ÕÂÍ Ë ÕÓËÒÎÇÕÐÞÇ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÞ ÄÔÕÖÒÂáÕ Ä ÓÇÂÍÙËá Ô
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÑÏ Ä ÍÓËÑÅÇÐÐÞØ ÏÂÕÓËÙÂØ Ô ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËÇÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÑÄ. £ ÔÎÖÚÂÇ ËÏË-
ÐÑÒÇÓÑÍÔËÆÂ ¯NOO ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐ ÕÑÎßÍÑ ÕÓÂÐÔ-ËÊÑÏÇÓ,
Â ÆÎâ ÂÓËÎÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÑÄì Ë ÙËÔ-, ËÕÓÂÐÔ-ËÊÑÏÇÓÞ. £ ØÑÆÇ
×ÑÕÑÎËÊÂ ËÏËÐÑÒÇÓÑÍÔËÆÂ HNOO ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÂÊÑÕËÔÕÂâ
ÍËÔÎÑÕÂ (HONO). ±ÓË ÑÃÎÖÚÇÐËË ÂÓËÎÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÑÄ
(ArNOO) ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÑÃÓÂÕËÏÂâ ÙËÔ ëÕÓÂÐÔ-ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËâ
Ë ÐÇÑÃÓÂÕËÏÑÇ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÇ Ä ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËâ (ArNO2).
°ÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ì
ÆËÑÍÔÂÊËÓËÆËÐÑÄ ì ÆÑÔÕÑÄÇÓÐÑ ÐÇ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ. ¯Ç
ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐ ÕÂÍÉÇ ÑÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÑ ÏÇØÂÐËÊÏ ÕÇÏÐÑÄÞØ ÒÓÇ-
ÄÓÂÜÇÐËÌ ÂÓËÎÐËÕÓÑÊÑÑÍÔËÆÑÄ Ä ÍÑÐÇÚÐÞÇ ÐËÕÓÑ- Ë ÐËÕÓÑÊÑ-
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ.
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VII. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ
¥Ñ ÔÑÊÆÂÐËâ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÖÊÐÂÕß ÚÕÑ-ÎËÃÑ Ñ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞØ ÚÂÔÕËÙÂØ
ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ ÎËÛß ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÂÐÂÎËÊÂ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ.
´ÑÎßÍÑ Ä ÔÇÓÇÆËÐÇ ÒÓÑÛÎÑÅÑ ÄÇÍÂ, ÍÑÅÆÂ ÃÞÎË ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÞ
ÆÄÂ ÏÑÜÐÞØ ÏÇÕÑÆÂ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ì ËÏÒÖÎßÔÐÞÌ ×ÑÕÑÎËÊ Ë
ÏÂÕÓËÚÐÂâ ËÊÑÎâÙËâ, ÒÑâÄËÎÂÔß ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÓâÏÑÌ
ÓÇÅËÔÕÓÂÙËË Ë ËÊÖÚÇÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂ-
ÕÑÄ. ³ ÏÑÏÇÐÕÂ ÔÄÑÇÅÑ ÔÑÊÆÂÐËâ ÕÇØÐËÍÂ ËÏÒÖÎßÔÐÑÅÑ ×ÑÕÑ-
ÎËÊÂÛÂÅÐÖÎÂ ÆÂÎÇÍÑ ÄÒÇÓÇÆ, ÄÓÇÏÇÐÐÑ'Ç ÓÂÊÓÇÛÇÐËÇ ÆÑÔÕËÅÎÑ
ÖÉÇ ×ÇÏÕÑ- Ë ÆÂÉÇ ÂÕÕÑÔÇÍÖÐÆÐÑÅÑ ÆËÂÒÂÊÑÐÂ. ·ÑÕâ ÒÓÑÅÓÇÔÔ
ÏÇÕÑÆÂ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËË ÐÇ ÔÕÑÎß ÄÒÇÚÂÕÎâáÜ, ÏÇÕÑÆ ÒÑ-
ÒÓÇÉÐÇÏÖ ÑÔÕÂÇÕÔâ ÑÆÐËÏ ËÊ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÒÖÕÇÌ ÒÑÎÖÚÇÐËâ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÎÐÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍÑÌ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË Ñ ÓÇÂÍ-
ÙËÑÐÐÞØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂØ, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÓÑÄÑÆËÕß ËØ ÐÂÆÇÉ-
ÐÖá ËÆÇÐÕË×ËÍÂÙËá. °ÔÑÃÇÐÐÑ ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ
ÏÇÕÑÆÂ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËË Ä ÔÑÚÇÕÂÐËË Ô ÓÇÅËÔÕÓÂÙËÇÌ ª¬-
ÔÒÇÍÕÓÑÄ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ, ÕÂÍ ÍÂÍ Ä ÏÂÕÓËÙÂØ ËÐÇÓÕÐÞØ ÅÂÊÑÄ
ÒÓË ÑÚÇÐß ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ (*10K) ÖÆÂÇÕÔâ ÊÂÓÇÅËÔÕÓË-
ÓÑÄÂÕß ØÑÓÑÛÑ ÓÂÊÓÇÛÇÐÐÞÇ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÞ Ô ÛËÓËÐÑÌ ÎËÐËÌ
*1 ÔÏ71 Ä ÑÚÇÐß ÛËÓÑÍÑÏ ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÏ ÆËÂÒÂÊÑÐÇ.
£ ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÆÇÔâÕËÎÇÕËÇ ÖÆÂÎÑÔß ÊÂÏÇÕÐÑ ÖÒÓÑÔÕËÕß ÒÓÑ-
ÙÇÆÖÓÖ ÑÕÐÇÔÇÐËâ ÒÑÎÑÔ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ¿³± Ë ª¬-
ÔÒÇÍÕÓÂØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ Ë ÔÆÇÎÂÕß ÇÇ ÃÑÎÇÇ ÐÂÆÇÉÐÑÌ ÃÎÂÅÑ-
ÆÂÓâ ÔÑÊÆÂÐËá ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÕÑÚÐÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ
ÓÂÔÚÇÕÂ.

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÂÊËÆÑÄ ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑ-
ÎâÙËË ÄÐÇÔÎË ÊÂÏÇÕÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËÇ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ÔÎÑÉÐÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ àÕÑÌ ÄÂÉÐÑÌ ×ÑÕÑØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÓÇÂÍÙËË.
¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÑÃÐÂÓÖÉÇÐËÇ ÍÇÕÇÐËÏËÐÂ Ä ØÑÆÇ ×ÑÕÑÎËÊÂ
×ÇÐËÎÂÊËÆÂ Ä ÂÓÅÑÐÑÄÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑÄÎËâÎÑ ÐÂ
ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËá ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÓÖÅËÏË ÏÇÕÑ-
ÆÂÏË, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë ÏÇÕÑÆÑÏ ËÏÒÖÎßÔÐÑÅÑ ×ÑÕÑÎËÊÂ. ¤ËÒÑ-
ÕÇÊÂ Ñ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ Ë ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË ÔËÐÅÎÇÕ-
ÐÞØ ÂÓËÎÐËÕÓÇÐÑÄ Ä ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑ-ÄÑÊÃÖÉÆÇÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË,
ÄÞÔÍÂÊÂÐÐÂâ ÄÒÇÓÄÞÇ ÆÎâ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ, ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÐÞØ Ä ÍÓËÑÅÇÐÐÞØ ÏÂÕÓËÙÂØ, ÃÞÎÂ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐÂ ÕÑÎßÍÑ
ÔÑÄÔÇÏ ÐÇÆÂÄÐÑ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÇÕÑÆÑÄ Ô ×ÇÏÕÑÔÇÍÖÐÆ-
ÐÞÏ ÄÓÇÏÇÐÐÞ'Ï ÓÂÊÓÇÛÇÐËÇÏ.151 ë 155 £ ÔÂÏÞÇ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ
ÅÑÆÞ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÒÓËÏÇÐÇÐËá ÏÇÕÑÆÂ ÏÂÕÓËÚÐÑÌ ËÊÑÎâÙËË Ä
ÔÑÚÇÕÂÐËË Ô ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÓÂÔÚÇÕÂÏË ÄÞÔÑÍÑÅÑ
ÖÓÑÄÐâ ÖÆÂÎÑÔß ÖÔÕÂÐÑÄËÕß ÐÇÑÃÞÚÐÖá ÒÓËÓÑÆÖ ÔËÐÅÎÇÕÐÞØ
ÂÙËÎÐËÕÓÇÐÑÄ,38 ë 40 ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞ Ô ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ Ä ×ÑÕÑÂ××ËÐÐÑÌ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË ÃËÑÒÑÎËÏÇ-
ÓÑÄ, Ë ÒÑÐâÕß ÆÇÕÂÎË ÏÇØÂÐËÊÏÂ ×ÑÕÑÎËÊÂ ÒÑÎËÙËÍÎËÚÇÔÍËØ
ÂÓËÎÂÊËÆÑÄ.132

²ÂÃÑÕÞ ÂÄÕÑÓÂ, ÄÑÛÇÆÛËÇ Ä ÆÂÐÐÞÌ ÑÃÊÑÓ, ÃÞÎË ÄÞÒÑÎ-
ÐÇÐÞ ÒÓË ×ËÐÂÐÔÑÄÑÌ ÒÑÆÆÇÓÉÍÇ ²ÑÔÔËÌÔÍÑÅÑ ×ÑÐÆÂ ×ÖÐÆÂ-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ (ÒÓÑÇÍÕÞ åå 95-03-08920, 98-03-
32021, 01-03-32864), ®ËÐËÔÕÇÓÔÕÄÂ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ²ÑÔÔËÌÔÍÑÌ
¶ÇÆÇÓÂÙËË (ÅÓÂÐÕ ¦02-5.0-27), ±ÓÑÅÓÂÏÏÞ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ °ÕÆÇÎÇÐËâ ØËÏËË Ë ÐÂÖÍ Ñ ÏÂÕÇÓËÂÎÂØ
²¡¯, ¡ÏÇÓËÍÂÐÔÍÑÅÑ (CHE-8814950, CHE-9613861) Ë ºÄÇÌ-
ÙÂÓÔÍÑÅÑ (SCOPES2000, ÅÓÂÐÕ å 7SUPJ062336) ÐÂÙËÑÐÂÎß-
ÐÞØ ÐÂÖÚÐÞØ ×ÑÐÆÑÄ.
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The results of studies of the photochemistry of organic azides in inert gas matrices and the key
spectroscopic and theoretical works of the last decade, which underlay the modern views of the
photochemistry of azides, are analysed. The unique potential of the matrix isolation technique for
reliable identiécation of reaction intermediates is demonstrated.
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