
I. £ÄÇÆÇÐËÇ

ªÊÖÚÇÐËÇ ÍËÐÇÕËÍË Ë ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ âÄÎâÇÕÔâ ÑÆÐËÏ ËÊ ÄÂÉÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËÌ Ä ØËÏËË ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.1 ë 3 ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÊÖÚÇÐËâ
ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÎÖÉÂÕ ÑÆÐËÏ ËÊ
ÑÔÐÑÄÐÞØ ËÔÕÑÚÐËÍÑÄ ÔÄÇÆÇÐËÌ ÑÃ àÐÇÓÅËâØ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË (D)
ÔÄâÊÇÌ Ä ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ, àÐÕÂÎßÒËâØ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÓÂÆËÍÂÎÑÄ. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ËÏÇáÕÔâ ÒÑÆ-
ÓÑÃÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ Ñ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕâØ ÕÇÓÏÑÆÇ-
ÔÕÓÖÍÙËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÎÂÔÔÑÄ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.2 ë 5 ¯ÂËÃÑÎÇÇ
ÆÇÕÂÎßÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ

ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ, ÐËÕÓÑÂÎÍÇÐÑÄ Ë ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ
ÕÑÎßÍÑ Ä ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ËÊÖÚÇÐÑ ÃÑÎÇÇ 100 ÓÇÂÍÙËÌ,
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÔÕÂÆËÌ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÏÇØÂÐËÊÏÞ, ÑÃÝâÔÐâáÜËÇ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÇ ÒÓÑÆÖÍÕÞ.3, 5 ë 8 £ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ ÒÓË
ÑÃÔÖÉÆÇÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ËÊÖÚÇÐËâ ÍËÐÇ-
ÕËÍË ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË Ô ÒÑÊËÙËÌ ÕÑÅÑ ËÎË ËÐÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ
ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÂÍÕÂ ÄÑÊÐËÍÂáÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÇ ÕÓÖÆÐÑÔÕË.2, 3

°ÔÐÑÄÐÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑ ËÊÏÇÓâÇÏÖá ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË ÏÑÅÖÕ ÄÐÑÔËÕß ÄÍÎÂÆ
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑ ÒÓÑÕÇÍÂáÜËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ. ±ÓË ÃÎËÊÑ-
ÔÕË ÊÐÂÚÇÐËÌ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ
ÒÓÂÄËÎßÐÂâ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ ÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÑ ÖÔÎÑÉÐâÇÕÔâ.

£ ÔÄâÊË ÔÑ ÔÍÂÊÂÐÐÞÏ ÄÞÛÇ ÐÇ ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÔÑÏÐÇÐËÌ ÄÂÉ-
ÐÑÔÕß ÐÇÊÂÄËÔËÏÑÌ ÑÙÇÐÍË ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ
ÔÕÂÆËÌ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ, ÒÓÑÕÇÍÂáÜËØ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÕÇÓÏÑ-
ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ´ÂÍËÇ ÑÙÇÐÍË ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß
ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ô ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÏÇÕÑÆÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ Ä ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ
ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ ÓÇÂÍÙËÌ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÐËÕÓÑÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ. ªØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÊÄÑÎËÎË ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÔÛËÓËÕß
ÚËÔÎÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ Ë Ä ÓâÆÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÖÕÑÚ-
ÐËÕß ÕÓÂÍÕÑÄÍÖ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ. °ÔÑÃÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ

¤.®.·ÓÂÒÍÑÄÔÍËÌ. ¥ÑÍÕÑÓ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÐÂÖÍ, ÒÓÑ×ÇÔÔÑÓ, ÐÂÚÂÎß-
ÐËÍ ÑÕÆÇÎÂ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÌ ØËÏËË¬¤´µ. ´ÇÎÇ×ÑÐ: (843)231 ë 4152,
e-mail: khrapkovskii@kstu.ru
¡.¤.ºÂÏÑÄ. ¯ÂÚÂÎßÐËÍ ÑÕÆÇÎÇÐËâ ËÐ×ÑÓÏÂÕËÊÂÙËË ¬¤´µ.
´ÇÎÇ×ÑÐ: (843)231 ë 4152, e-mail: shamov@kstu.ru
¦.£.¯ËÍÑÎÂÇÄÂ. ¬ÂÐÆËÆÂÕ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÐÂÖÍ, ÔÕÂÓÛËÌ ÐÂÖÚÐÞÌ
ÔÑÕÓÖÆÐËÍ ÑÕÆÇÎÂ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÌ ØËÏËË ¬¤´µ.
´ÇÎÇ×ÑÐ: (843)231 ë 4152, e-mail: katrin@kstu.ru
¥.£.¹ÂÚÍÑÄ. ¬ÂÐÆËÆÂÕ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÐÂÖÍ, ÔÕÂÓÛËÌ ÐÂÖÚÐÞÌ
ÔÑÕÓÖÆÐËÍ ÕÑÅÑ ÉÇ ÑÕÆÇÎÂ Ë ÑÕÆÇÎÂ ËÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞØ ÕÇØÐÑÎÑÅËÌ
¬¯¸ ²¡¯. ´ÇÎÇ×ÑÐ: (843)231 ë 4152, e-mail: chachkov@kstu.ru
°ÃÎÂÔÕß ÐÂÖÚÐÞØ ËÐÕÇÓÇÔÑÄ ÂÄÕÑÓÑÄ: ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ
ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÍÄÂÐÕÑÄÂâ
ØËÏËâ.

¥ÂÕÂ ÒÑÔÕÖÒÎÇÐËâ 23 ÏÂÓÕÂ 2009 Å.

µ¥¬ 544.18 : 544.43 : 544.431.2 : 544.45 : 547.418

®ÇØÂÐËÊÏÞ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ C-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÒÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ {{

¤.®.·ÓÂÒÍÑÄÔÍËÌ, ¡.¤.ºÂÏÑÄ, ¦.£.¯ËÍÑÎÂÇÄÂ, ¥.£.¹ÂÚÍÑÄ

¬ÂÊÂÐÔÍËÌ ÅÑÔÖÆÂÓÔÕÄÇÐÐÞÌ ÕÇØÐÑÎÑÅËÚÇÔÍËÌ ÖÐËÄÇÓÔËÕÇÕ
420015KÂÊÂÐß, ÖÎ. ¬.®ÂÓÍÔÂ, 72, ×ÂÍÔ (843)236 ë 7602
¬ÂÊÂÐÔÍËÌ ÐÂÖÚÐÞÌ ÙÇÐÕÓ ²ÑÔÔËÌÔÍÑÌ ÂÍÂÆÇÏËË ÐÂÖÍ
420111KÂÊÂÐß, ÖÎ. ­ÑÃÂÚÇÄÔÍÑÅÑ, 2, ×ÂÍÔ (843)231 ë 9006

³ËÔÕÇÏÂÕËÊËÓÑÄÂÐÞ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂÏ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ, ÐËÕÓÑÂÎÍÇ-
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ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÆÎâ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ ÙÇÐÕÓÂÎßÐÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÕÇÓÏË-
ÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ì ÄÎËâÐËâ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ËÊÏÇÐÇÐËÇ Ä ÓâÆÖ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÐÇÓÅËË
ÂÍÕËÄÂÙËË (Ea) Ë ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ ÓÇÂÍÙËË
(A), ÑÕÄÇÚÂáÜËØ ÒÇÓÄËÚÐÑÏÖ ÂÍÕÖ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ,
Ë ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ. ¹ËÔÎÑ ÓÂÃÑÕ, ÒÑÔÄâ-
ÜÇÐÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÏÖ ËÊÖÚÇÐËá ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ C-, N-,
O-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÑÚÇÐß ÄÇÎËÍÑ, ÚÕÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÃÑÎß-
ÛËÏ ÐÂÖÚÐÞÏ Ë ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËÏ ËÐÕÇÓÇÔÑÏ ÕÂÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËÌ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ âÄÎâáÕÔâ
ÖÆÑÃÐÞÏË ÑÃÝÇÍÕÂÏË ÆÎâ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ËÊÖÚÇÐËâ: ÐÇÃÑÎß-
ÛËÇ ÓÂÊÏÇÓÞ àÕËØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÒÓËÏÇÐËÕß ÔÂÏÞÇ
ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊÐÞÇ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë ÐÂËÃÑÎÇÇ ÏÑÜÐÞÇ ÐÇàÏÒËÓËÚÇ-
ÔÍËÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ.9, 10

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÑÃÔÖÉÆÂáÕÔâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-
ØËÏËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ, ÐËÕÓÑÂÎÍÇÐÑÄ Ë ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ. £ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞØ
ÔÎÖÚÂâØ ÆÂáÕÔâ ÔÔÞÎÍË ÐÂ ÓÂÃÑÕÞ, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÏÖ ËÊÖÚÇÐËá ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÞØ
ÔÒÇÍÕÓÑÄ ³-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÐÑ ÕÑÎßÍÑ Ä ÔÄâÊË Ô ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËÇÏ àÕËØ ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË àÐÕÂÎßÒËË Ë àÐÕÓÑÒËË ÂÍÕË-
ÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËÌ. ¯Ç ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÓÂÃÑÕÞ,
ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞÇ ÏÇØÂÐËÊÏÂÏ ÓÇÂÍÙËÌ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇ-
ÐËâ Ä ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÔÓÇÆÇ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ àÕË ÒÓÑÃÎÇÏÞ
ÐÖÉÆÂáÕÔâ Ä ÔÒÇÙËÂÎßÐÑÏ ÒÑÆÓÑÃÐÑÏ ÑÃÔÖÉÆÇÐËË.
£ ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÂÐÂÎËÊËÓÖáÕÔâ ÓÂÃÑÕÞ, ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÞÇ Ä
ÒÑÔÎÇÆÐËÇ 10 ë 15 ÎÇÕ; ÔÓÇÆË ÃÑÎÇÇ ÓÂÐÐËØ ÒÖÃÎËÍÂÙËÌ ÑÕÏÇ-
ÚÇÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÑÔÐÑÄÑÒÑÎÂÅÂáÜËØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ, Â ÕÂÍÉÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÇ ÔÔÞÎÍË ÐÂ
ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ. ²ÂÃÑÕÞ, ÒÑÔÄâ-
ÜÇÐÐÞÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÏÖ ËÊÖÚÇÐËá ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍ-
ÙËË C-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÞÇ ÆÑ 1995 Å.
(ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ
ÏÇÕÑÆÑÄ), ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ Ä ÑÃÊÑÓÂØ 11, 12.

II. ®ÇØÂÐËÊÏ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ

¬ËÐÇÕËÍÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ËÊÖÚÇÐÂ ÐÂËÃÑ-
ÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑ: ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÑ ÃÑÎÇÇ 80 ÓÇÂÍÙËÌ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ ÒÇÓÄËÚ-
ÐÑÏÖ ÂÍÕÖ ÓÇÂÍÙËË.3 ´ÑÚÐÑÔÕß ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂ-
ÙËË ÑÚÇÐß ÄÞÔÑÍÂâ, ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕß, ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÂÄÕÑÓÑÄ, ÐÇ
ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 4 ë 8 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÔÏ.3). ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÑÄ ÍÎÂÔÔË×ËÙËÓÖáÕÔâ ÒÑ ÆÄÖÏ ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÏÇØÂÐËÊÏÂÏ ÒÇÓ-
ÄËÚÐÑÅÑ ÂÍÕÂ ÓÇÂÍÙËË: ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏÖ Ô ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÏ
ÓÂÊÓÞÄÑÏ ÔÄâÊË C7NO2 Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏÖ, ÔÄâÊÂÐÐÑÏÖ Ô
àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇÏ HNO2 . ±Ñ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ Ä
ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÓÂÔÒÂÆÂáÕÔâ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐ,
ÅÇÏ-ÆËÐËÕÓÑ- Ë 1,1,1-ÕÓËÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÞ, ËØ ÅÂÎÑÅÇÐÒÓÑËÊÄÑÆ-
ÐÞÇ, Â ÕÂÍÉÇ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ a,a-ÆËÅÂÎÑÅÇÐÏÑÐÑÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÞ. ±Ñ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ ÒÓË ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÐÇÄÞÔÑÍËØ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ (600 ë 750K) ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÞÌ ÓÂÔÒÂÆ
ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂÏÑÐÑÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ Ë ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ËØ ÅÂÎÑÅÇÐÒÓÑ-
ËÊÄÑÆÐÞØ.1, 3

1. ¤ÂÊÑ×ÂÊÐÞÌ ÓÂÔÒÂÆ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÒÑ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏÖ
ÏÇØÂÐËÊÏÖ

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÂâ Ë ÐÇ ÓÇÛÇÐÐÂâ Ä ÒÑÎÐÑÌÏÇÓÇ ÆÑ ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ
ÄÓÇÏÇÐË ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎ-
ÍÂÐÑÄ ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇÏ ÔÄÇÆÇÐËÌ Ñ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ (±³) ÓÇÂÍÙËÌ. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ 3, 13 ÆÎâ
ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÄÇÎËÚËÐÂÏ

ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÓÇÂÍÙËË ÓÇÍÑÏÃËÐÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÃÓÂ-
ÊÖáÕÔâ ÒÓË ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÏ ÓÂÊÓÞÄÇ ÔÄâÊË C7NO2 , ÒÑÊÄÑ-
ÎâáÕ ÍÎÂÔÔË×ËÙËÓÑÄÂÕß ±³ àÕÑÌ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÍÂÍ
ÒÑÎÖÉÇÔÕÍÑÇ. °ÆÐÂÍÑ ÒÑÒÞÕÍË ÐÂÆÇÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÄÇÎËÚËÐÖ
ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÔÄâÊË C7NO2 , ÑÕÄÇÚÂáÜÇÅÑ ±³,
ÐÇ ÖÄÇÐÚÂÎËÔß ÖÔÒÇØÑÏ. °ÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÞÇ Ä ÓâÆÇ ÓÂÃÑÕ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË ±³ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÏÇÕÑÆÑÄ, Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ, ÐÇ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂáÕÔâ
ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏË ÓÂÔÚÇÕÂÏË.9, 10 £ ÓÂÃÑÕÇ 14 ÄÒÇÓÄÞÇ ÃÞÎÑ
ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÐÂ ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË C7N Ä ÐËÕÓÑ-
ÏÇÕÂÐÇ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ ÏÂÍÔËÏÖÏ Ë àÐÕÂÎßÒËâ (àÐÇÓÅËâ) ÂÍÕËÄÂ-
ÙËË ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô àÐÕÂÎßÒËÇÌ ÓÇÂÍÙËË. ªÊ àÕËØ ÆÂÐÐÞØ ÃÞÎ
ÔÆÇÎÂÐ ÄÞÄÑÆ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÃÂÓßÇÓ ÓÇÍÑÏÃËÐÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎÑÄ
ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ (ÓÂÄÇÐ ÐÖÎá). ²ÂÔÚÇÕÞ ÒÓÑÄÑÆËÎËÔß Ô ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËÇÏ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ Ë ÏÇÕÑÆÑÄ ÕÇÑ-
ÓËË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (DFT-ÏÇÕÑÆÑÄ).

³ÑÅÎÂÔÖáÜËÇÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ ÊÐÂÚÇÐËâ D(C7N) Ë
àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÅËÃÓËÆÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË B3LYP Ô ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞÏË ÃÂÊËÔÂÏË, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÃÂÊËÔÑÏ 6-31G(d), ÖÚËÕÞÄÂá-
ÜËÏ ÒÑÎâÓËÊÂÙËÑÐÐÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÕÑÎßÍÑ ÐÂ ÕâÉÇÎÞØ ÂÕÑÏÂØ.
µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÒÓÂÄËÎßÐÑÌ ÂÔËÏÒÕÑÕËÍË
ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓÑÄÑÆËÕß ÔÃÎËÉÇÐËÇ ÒÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÑ
ÓÂÊÐÇÔÇÐÐÞØ ÐÂ 400 ë 500 ÒÏ ÓÂÆËÍÂÎÑÄ ÆÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ, ÑÕÄÇ-
ÚÂáÜÇÅÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ³ÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ÑÔÑÃÇÐ-
ÐÑÔÕßá ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÌ ÏÇÕÑÆËÍË âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÑÇ
ÔÏÇÛËÄÂÐËÇ ÄÇÓØÐÇÌ ÊÂÐâÕÑÌ Ë ÐËÊÛÇÌ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ.
¯Â ÓËÔ. 1 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÍÓËÄÞÇ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÆÎâ ÓÇÂÍÙËÌ
ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ Ë ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ.14, 15

£ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ë ÆÎâ
ÓâÆÂ ÆÓÖÅËØ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ ÓÇÂÍÙËÌ ÅÑÏÑÎË-
ÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊÇÌ C7C Ë C7H Ä ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÂØ.16

³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÓÂÔÚÇÕÂÏË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÆÑÍÂÊÂÐÑ
ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÓÇÍÑÏÃËÐÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎÑÄ.17

°ÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÃÂÓßÇÓÂ ÓÇÍÑÏÃËÐÂÙËË Ä ÓÇÂÍÙËâØ ÓÂÆËÍÂÎß-
ÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ÑÃÑÔÐÑÄÞÄÂÇÕ
ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ ÑÙÇÐÑÍ D(C7N), ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ Ô ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (1), Ô ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË Ë ÕÇÓ-
ÏÑØËÏËÚÇÔÍËÏË ÑÙÇÐÍÂÏË ÒÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá (2):

D(C7N)=Ea7RT, (1)

ÅÆÇ Ea ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË
ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ô ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÏ ÓÂÊÓÞ-
ÄÑÏ ÔÄâÊË C7NO2 , T ì ÔÓÇÆÐââ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ËÐÕÇÓÄÂÎÂ, Ä
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Ea , Í¥É .ÏÑÎß71

²ËÔ. 1. ªÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÓË ÔÉÂÕËË ÔÄâÊË C7N Ä
ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÇ (1) Ë ÐËÕÓÑàÕÂÐÇ (2) (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).14, 15
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ÍÑÕÑÓÑÏ ÒÓÑÄÑÆËÎÔâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ, R ì ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÂâ ÅÂÊÑ-
ÄÂâ ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ;

D(C7N)=DH �R � DH �NO2
ÿ DH �RÿNO2

, (2)

ÅÆÇ DH �R ; DH
�
NO2

; DH �RÿNO2
ì àÐÕÂÎßÒËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÒÓÑ-

ÆÖÍÕÑÄ Ë ËÔØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ä ÓÇÂÍÙËË (3) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ:

R7NO2 R
.
+NO2

.
. (3)

±ÓË ÐÂÎËÚËË ÃÂÓßÇÓÂ ÓÇÍÑÏÃËÐÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎÑÄ àÐÕÂÎß-
ÒËâ (àÐÇÓÅËâ) ÂÍÕËÄÂÙËË ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ àÐÕÂÎßÒËË ÓÇÂÍÙËË ÐÂ
ÄÇÎËÚËÐÖ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ. °ÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÃÂÓßÇÓÂ
ÓÇÍÑÏÃËÐÂÙËË ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÖÒÓÑÜÂÇÕ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÖá ÑÙÇÐÍÖ
àÐÕÂÎßÒËË (àÐÇÓÅËË) ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ
(1) Ë (2), ÐÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÖÔÎÑÉÐâÇÕ ÓÂÔÚÇÕ àÐÕÓÑÒËË ÂÍÕËÄÂ-
ÙËË Ë ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ.

£ ÔËÕÖÂÙËË, ÍÑÅÆÂ ÐÂ ÔÇÚÇÐËË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÑÌ
àÐÇÓÅËË (±±¿) ÄÆÑÎß ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ ÓÇÂÍÙËË ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ
ÃÂÓßÇÓ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÍÂÐÑÐËÚÇÔÍÑÌ ÄÂÓËÂÙËÑÐÐÑÌ ÕÇÑÓËË ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ (¬£´±³),18 ÊÂ ±³ ÒÓËÐËÏÂÇÕÔâ ÕÑÚÍÂ ÐÂ
ÔÇÚÇÐËË ±±¿ ÄÆÑÎß ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ ÓÇÂÍÙËË, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÆÑÔÕË-
ÅÂÇÕÔâ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÂâ ÄÇÎËÚËÐÂ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË.
£ ÓÂÃÑÕÇ 10 àÕÑÕ ÒÑÆØÑÆ ÃÞÎ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÆÎâ ÓÇÂÍÙËË ÓÂ-
ÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÕÓËÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ.

¯Â ÑÔÐÑÄÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ËÊÖÚÇÐËâ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ
ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÃÞÎË ÄÞâÔÐÇÐÞ
ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË ÄÎËâÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÐÂ àÐÇÓÅËá ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË, ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓÇÐÐÞÇ Ä ÓÂÃÑÕÇ 3. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÑÕÏÇÚÇÐÑ, ÚÕÑ ÐÂ ÄÇÎËÚËÐÖ
D(C7N) ÄÎËâáÕ ËÐÆÖÍÙËÑÐÐÞÇ, ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÇ Ë ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÞÇ
à××ÇÍÕÞ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ. ±ÓË àÕÑÏ ÔÐËÉÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂ-
ÙËË Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÓË ÄÄÇÆÇÐËË ÊÂÐË-
ÏÂáÜËØ ÃÑÎßÛÑÌ ÑÃÝÇÏ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞØ ÊÂÏÇÔÕËÕÇ-
ÎÇÌ (NO2 , Cl, Br, I). ¡ÎÍËÎßÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ Ë ÂÕÑÏÞ ×ÕÑÓÂ
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÄÎËâáÕ ÐÂ ÒÓÑÚÐÑÔÕß ÔÄâÊË C7NO2 . ¥ÓÖÅÑÌ
ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕßá ÓÇÂÍÙËÌ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÃÎËÊÑÔÕß ÊÐÂÚÇÐËÌ D(C7N) ÆÎâ
ÅÇÏ-ÆËÐËÕÓÑ-, 1,1,1-ÕÓËÐËÕÓÑ- Ë ÅÂÎÑÅÇÐÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ
ÏÇÕÂÐÂ, ÒÓÑÒÂÐÂ Ë Ð-ÃÖÕÂÐÂ. ¥Îâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÏÑÐÑÐËÕ-
ÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÄÇÎËÚËÐÞ D(C7N) ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ, ÚÕÑ
ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕßá àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÆÎâ ÏÑÐÑÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÓÇÂÍÙËË
ÑÔÎÑÉÐâáÕÔâ ÍÑÐÍÖÓËÓÖáÜËÏ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇÏ HNO2 .

ªÊÖÚÇÐËÇ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕÇÌ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÆÎËÐÞ
ÔÄâÊË C7N (r(C7N)) ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË (àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÅÇÑÏÇÕÓËË ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ
ËÏÇáÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÆÎâ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÐÇÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÐËÕ-
ÓÑÂÎÍÂÐÑÄ 19) ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÒÓÑÚÐÑÔÕË ÔÄâÊË
C7N Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ
ÇÇ ÆÎËÐÞ.11, 15, 19 ±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-
ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ÃÑÎßÛÑÅÑ
ÚËÔÎÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÂâ ÊÂÄËÔË-
ÏÑÔÕß, ÔÄâÊÞÄÂáÜÂâ àÐÇÓÅËá ÂÍÕËÄÂÙËË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔ-
ÒÂÆÂ Ë ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË C7N (Dr(C7N)) ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÒÇÓÄÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕÇÎÇÏ ÓâÆÂ (ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÑÏ,
ÐËÕÓÑàÕÂÐÑÏ, 1-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐÑÏ, 1-ÐËÕÓÑÃÖÕÂÐÑÏ):

lgEa=2.3470.0158Dr(C7N), (4)

ÅÆÇ ¦a ËÊÏÇÓâÇÕÔâ Ä Í¥É .ÏÑÎß71, r Ä ÒÏ (ÍÑà××ËÙËÇÐÕ
ÍÑÓÓÇÎâÙËË 0.967).

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÂâ ÎËÐÇÌÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÔÄâÊÞÄÂÇÕ àÐÇÓÅËá
ÂÍÕËÄÂÙËË Ë ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ËÑÐËÊÂÙËË (DI ) ÏÑÎÇÍÖÎ
ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÒÇÓÄÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕÇÎÇÏ ÓâÆÂ:11

lgEa=2.3670.175DI (5)

(ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËË 0.955).
¬ÂÍ ÖÉÇ ÖÍÂÊÞÄÂÎÑÔß ÄÞÛÇ, ÐÂËÃÑÎÇÇ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ËÊÏÇ-

ÐÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ
Ë ÄÇÎËÚËÐÞD(C7N) ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÓË ÊÂÏÇÜÇÐËË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ
ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÐÂ ÊÂÐËÏÂáÜËÇ ÃÑÎßÛÑÌ
ÑÃÝÇÏ ÂÕÑÏÞ ÅÂÎÑÅÇÐÑÄ (Cl, Br, I) Ë ÅÓÖÒÒÞ NO2 . £ àÕÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ ÓÂÔÚÇÕ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ
Dr(C7N). ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÐÂÅÎâÆÐÑ ÄÎËâÐËÇ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ ÐÂÒÓâÉÇ-
ÐËÌ ÐÂ ÆÎËÐÖ Ë ÒÓÑÚÐÑÔÕß ÔÄâÊË C7N ÏÑÉÐÑ ÐÂÃÎáÆÂÕß ÐÂ
ÒÓËÏÇÓÇ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ ÒÑÎËÐËÕÓÑÂÎ-
ÍÂÐÑÄ Ë ÅÂÎÑÅÇÐÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ.19 £ ÓÂÃÑÕÂØ 11, 20 ÆÎâ ÍÑÎËÚÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑÌ ÑÙÇÐÍË àÕÑÅÑ ÄÎËâÐËâ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ
ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ ÐÂÒÓâÉÇÐËÌ a:

a � Es

DH�at
, (6)

ÅÆÇ Es ì àÐÇÓÅËâ ÐÂÒÓâÉÇÐËâ (ÑÃÜÂâ àÐÇÓÅËâ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕ-
ÄËâ ÄÂÎÇÐÕÐÑ-ÐÇÔÄâÊÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ); DH�at ì àÐÕÂÎßÒËâ ÂÕÑ-
ÏËÊÂÙËË ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËâ. °ÃÇ àÕË ÄÇÎËÚËÐÞ ÎÇÅÍÑ
ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂáÕÔâ ÏÇÕÑÆÂÏË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÏÇØÂÐËÍË. ¥Îâ
ÐËÕÓÑ- Ë ÅÂÎÑÅÇÐÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÏÇÕÂÐÂ, ÒÓÑÒÂÐÂ Ë ÃÖÕÂÐÂ
ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ a Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÔÑÒÓÑ-
ÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ
ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ë ÄÇÎËÚËÐÖ Ea ÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÒÑ
ÖÓÂÄÐÇÐËá

lgEa=2.38070.065Da (7)

(ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËË 0.962).
³ÓÇÆÐÇÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓË-

ÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÄÇÎËÚËÐÞ Ea , ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ ÒÑ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËá (7), ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 6 Í¥É .ÏÑÎß71.

²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐÐÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ ÄÎËâÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ-
ÐÞØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ ÐÂ ËÊÏÇÐÇÐËÇ Ä ÓâÆÖ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÄÇÎËÚËÐÞ
D(C7N) Ë àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ. £ ÓâÆÇ
ÔÎÖÚÂÇÄ ÑÐË ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÑÙÇÐËÄÂÕß ÐÂÆÇÉÐÑÔÕß àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÓÂÊÐÞÏË ÂÄÕÑÓÂÏË.11 °ÆÐÂÍÑ
ÐÇ ÔÎÇÆÖÇÕ ÒÇÓÇÑÙÇÐËÄÂÕß ËØ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË. ªÊÖÚÇÐËÇ ÐËÕ-
ÓÑÂÎÍÂÐÑÄ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ
ÏÇÕÑÆÑÄ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÄÐÇÔÕË Ä ÑÕÏÇÚÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÍÑÓÓÇÍÕËÄÞ.9, 15

±ÑÆÕÄÇÓÉÆÂâ Ä ÙÇÎÑÏ ÔÄâÊß ËÊÏÇÐÇÐËâ ÄÇÎËÚËÐ D(C7N)
Ë r(C7N) Ä ÓâÆÖ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ (ËÔÍÎáÚÇÐËÇ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ
×ÕÑÓÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÞ 15), ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ Ë DFT-
ÏÇÕÑÆÑÄ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ ÒÇÓÇ-
ÑÙÇÐËÄÂáÕ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ ÄÂÎÇÐÕÐÑ-ÐÇÔÄâÊÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓË
ÐÂÍÑÒÎÇÐËË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÑÃÝÇÏÐÞØ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ. ³ÎÇÆÖÇÕ
ÕÂÍÉÇ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ Ä ÓâÆÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÒÑÎÖàÏÒË-
ÓËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÑÆËÕß Í ÑÛËÃÑÚÐÞÏ ÄÞÄÑÆÂÏ.
´ÂÍ, Ä ÓÂÃÑÕÇ 11 ÖÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ, ÚÕÑ, ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÂ
MINDO/3, ÆÎâ ÒÑÎËÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÍÑÓÓÇÎâ-
ÙËÑÐÐÂâ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß

lgEa=2.36070.0277Dr(C7H) (8)

(ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËË 0.984). £ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËÇ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ Ë DFT-
ÏÇÕÑÆÑÄ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ àÕÂ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß âÄÎâÇÕÔâ ÂÓÕÇ×ÂÍÕÑÏ.
£ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕË ÒÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÚËÔÎÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÐÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ, Â ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÄÇÎË-
ÚËÐÞ r(C7H).15

982 ¤.®.·ÓÂÒÍÑÄÔÍËÌ, ¡.¤.ºÂÏÑÄ, ¦.£.¯ËÍÑÎÂÇÄÂ, ¥.£.¹ÂÚÍÑÄ



³ÑÄÓÇÏÇÐÐÞÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ ÒÑÊÄÑÎâáÕ
ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ
ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá. £ ÔÄâÊË Ô
ÄÂÉÐÑÔÕßá àÕËØ ÆÂÐÐÞØ ÆÎâ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ ÄÎËâÐËâ ÔÕÓÑÇÐËâ
ÏÑÎÇÍÖÎ ÐÂ ËÊÏÇÐÇÐËÇ Ä ÓâÆÖ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÄÇÎËÚËÐÞ D(C7N)
Ë ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÓÇÂÍÙËË ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ (Ea Ë lgA) ÑÔÕÂÐÑÄËÏÔâ ÐÂ àÕÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÇ ÃÑÎÇÇ
ÒÑÆÓÑÃÐÑ. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ËÏÇáÕÔâ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÇ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖáÜËÇ ÐÂÆÇÉÐÑÔÕß ÑÙÇÐÍË ÅÇÑÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.
£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ Ä ÕÂÃÎ. 1 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ
ÆÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ.19

±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÄÔÇ ÃÂÊËÔÞ
Ä ÓÂÏÍÂØ ÅËÃÓËÆÐÑÅÑ DFT-ÏÇÕÑÆÂ B3LYP ÆÂáÕ ØÑÓÑÛÑ
ÔÑÅÎÂÔÖáÜËÇÔâ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ Ë Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ
ÑÙÇÐÍË ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ. ¥Îâ ÆÎËÐ ÔÄâÊÇÌ ËÊÏÇ-
ÐÇÐËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ ÑÙÇÐÑÍ ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÆÇÔâÕÞØ
ÒËÍÑÏÇÕÓÂ, Â ÆÎâ ÖÅÎÑÄ ÑÐË <18, Õ.Ç. ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÇ ÓÂÊÎËÚËâ
ÐÂØÑÆâÕÔâ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ÑÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËâ. ¥Îâ ÆÓÖÅËØ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÔËÕÖÂÙËâ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÂâ.
³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ ÒÓË ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕË
ÏÑÅÖÕ ÆÑÒÑÎÐâÕß, Â Ä ÓâÆÇ ÔÎÖÚÂÇÄ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÐËÕÓÑ-
àÕÂÐÂ 20) ÆÂÉÇ ÖÕÑÚÐâÕß àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ.

³ÑÄÓÇÏÇÐÐÞÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ ÒÑÊÄÑÎâáÕ
ÐÂÆÇÉÐÑ ÑÙÇÐËÄÂÕß àÐÕÂÎßÒËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ Ë
àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË C7N.15, 21, 22 ¥Îâ ÓÂÔÚÇÕÂ àÐÇÓÅËÌ
ÆËÔÔÑÙËÂÙËË Ä ÓâÆÖ ÏÑÐÑÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÐÂËÎÖÚÛËÇ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ ÆÂáÕ ÏÇÕÑÆÞ G2 Ë G3, Â ÕÂÍÉÇ B3LYP Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏË
ÃÂÊËÔÂÏË.9, 22 ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ àÕËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÎÖ-
ÚËÕß ÄÂÉÐÞÇ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÇ ÔÄÇÆÇÐËâ ÆÎâ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ
ÑÔÐÑÄÐÞØ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕÇÌ ÄÎËâÐËâ ÔÕÓÑÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÐÂ
ÄÇÎËÚËÐÖ D(C7N) Ë àÐÇÓÅËá ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔ-
ÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ.

¥Îâ ÒÑÎËÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÐËÕÓÑ-
ÅÓÖÒÒ Ö ÑÆÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ, ÑÙÇÐÍË àÐÇÓÅËÌ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ DFT-ÏÇÕÑÆÂÏË, ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ØÖÉÇ. °ÐË ÔËÔÕÇÏÂ-
ÕËÚÇÔÍË ÊÂÐËÉÂáÕÔâ, ÒÓËÚÇÏ ÕÇÏ ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ÃÑÎßÛÇ ÐËÕÓÑ-
ÅÓÖÒÒ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ö ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ
ÕÓËÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ ÓÂÊÎËÚËÇ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÏ (ÍËÐÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÏ) Ë ÓÂÔÚÇÕÐÑÏ (ÏÇÕÑÆÂÏË B3LYP/6-31G(d) Ë B3LYP/6-
311++G(df,p)) ÊÐÂÚÇÐËâØ D(C7N) ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÃÑÎÇÇ

20 Í¥É .ÏÑÎß71, ÆÎâ ÕÇÕÓÂÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ àÕÑ ÓÂÊÎËÚËÇ ÖÄÇÎË-
ÚËÄÂÇÕÔâ ÆÑ 27 ë 28 Í¥É .ÏÑÎß71. µÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÞÇ
ÑÙÇÐÍË ÄÇÎËÚËÐÞ D(C7N) Ä ÓâÆÖ ÐËÕÓÑ-, ÆËÐËÕÓÑ-,
ÕÓËÐËÕÓÑ- Ë ÕÇÕÓÂÐËÕÓÑÏÇÕÂÐ ÆÂáÕ ÕÑÎßÍÑ ÏÇÕÑÆÞ G2, G3 Ë
QCISD.9 ±ÑàÕÑÏÖ ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔ-
ÒÂÆÂ ÒÑÎËÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß
ÏÇÕÑÆÞ ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, QCISD Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏË
ÐÂÃÑÓÂÏË ÃÂÊËÔÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ), Â ÕÂÍÉÇ ÍÑÏÒÑÊËÕÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ
(G3B3, CBS-QB3). ¥Îâ ËÊÑÏÇÓÑÄ, ËÏÇáÜËØ ÑÆËÐÂÍÑÄÑÇ
ÚËÔÎÑ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒ, ÓÂÊÐËÙÂ àÐÇÓÅËÌ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ Ô ØÑÓÑ-
ÛÇÌ ÕÑÚÐÑÔÕßá ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÍÑÏÒÑÊËÕÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË G2 Ë G3,
ÐÑ Ë ÓÂÊÎËÚÐÞÏË DFT-ÏÇÕÑÆÂÏË, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÕß ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ.9, 19, 21

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ËÊÖÚÇÐËÇ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ Ä ÓâÆÖ ÏÑÐÑÐËÕ-
ÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÑÔÐÑÄÐÞØ
ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÅÓÖÒÒ C7NO2 , Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë
r(C7N) (ÕÂÃÎ. 2).15, 22, 23 £ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÇ ÄÇÎËÚËÐÂ r(C7N), ÒÑ
ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÔÚÇÕÂ, ÐÂ 1.2 ÒÏ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ä ÐËÕÓÑàÕÂÐÇ. £ ÕÑ ÉÇ
ÄÓÇÏâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÆÎâ ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ, 1-ÐËÕÓÑ-
ÒÓÑÒÂÐÂ, 1-ÐËÕÓÑÃÖÕÂÐÂ, 1-ÐËÕÓÑÒÇÐÕÂÐÂ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÔÑÄÒÂ-
ÆÂáÕ.

¯Â ÒÓËÏÇÓÇ ÐËÕÓÑÃÖÕÂÐÑÄ Ë ÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐÑÄ ÏÑÉÐÑ ÒÓÑ-
ÔÎÇÆËÕß ÄÎËâÐËÇ ËÊÑÏÇÓËË ÐÂ ÅÇÑÏÇÕÓËá ÅÓÖÒÒÞ C7NO2 .
¥ÎËÐÞ ÔÄâÊË C7N Ä 2-ÐËÕÓÑÃÖÕÂÐÇ Ë 2-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐÇ, ÑÆË-
ÐÂÍÑÄÞÇ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÔÚÇÕÂ, ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÓÇÄÞÛÂáÕ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÄÇÎËÚËÐÞ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÒÇÓÄËÚÐÞÏË
ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÂÏË. ¥Îâ 2-ÏÇÕËÎ-2-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐÂ ÓÂÔÚÇÕ ÒÓÇÆ-
ÔÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂËÃÑÎßÛÇÇ, Â ÆÎâ 2-ÏÇÕËÎ-1-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐÂ ì
ÐÂËÏÇÐßÛÇÇ ÔÓÇÆË ËÊÑÏÇÓÑÄ ÊÐÂÚÇÐËâ r(C7N).15 ¥Îâ ÏÑÐÑ-
ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË C7NÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ
ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ ÇÇ àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË, Â Ä ÕÇØ ÔÎÖÚÂâØ, ÍÑÅÆÂ
ÆÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ ÔÑÄÒÂÆÂáÕ, ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÑÚÇÐß ÃÎËÊÍË Ë ÒÑ ÔÄÑÇÌ
ÒÓÑÚÐÑÔÕË. ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÆÎâ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÅÇÏ-ÆËÐËÕ-
ÓÑÂÎÍÂÐÑÄ Ë 1,1,1-ÕÓËÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ (ÆËÐËÕÓÑÏÇÕÂÐ, ÆËÐËÕ-
ÓÑ×ÕÑÓÏÇÕÂÐ, ÆËÐËÕÓÑÆË×ÕÑÓÏÇÕÂÐ, 1,1-ÆËÐËÕÓÑàÕÂÐ,
1,1-ÆËÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐ, 1,1-ÆËÐËÕÓÑÃÖÕÂÐ, ÕÓËÐËÕÓÑÏÇÕÂÐ, ÕÓË-
ÐËÕÓÑ×ÕÑÓÏÇÕÂÐ, 1,1,1-ÕÓËÐËÕÓÑàÕÂÐ, 1,1,1-ÕÓËÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐ,
1,1,1-ÕÓËÐËÕÓÑÃÖÕÂÐ) ÄÇÎËÚËÐÂ Dr(C7N) ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ
ËÊÏÇÐâÇÕÔâ;11, 15 ÆÂÐÐÞÌ ×ÂÍÕ ÏÑÉÐÑ ÔÑÒÑÔÕÂÄËÕß Ô ÒÑÔÕÑâÐ-

´ÂÃÎËÙÂ 1. ³ÕÓÖÍÕÖÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ (ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË Ä ÒÏ, ÖÅÎÞ Ä ÅÓÂÆ).19

±ÂÓÂÏÇÕÓ ²ÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP Ô ÓÂÊÐÞÏË ÃÂÊËÔÂÏË ¿ÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕ

6-31G(d) 6-311G(d,p) cc-pvtz 6-311++G(d,p) 6-311++G(3df,3pd) 6-311++G(df,p) 6-311++G(2dp)

C7H1 109.1 109.0 108.8 109.0 108.7 109.0 108.9 108.9
C7H2 108.8 108.6 108.4 108.6 108.4 108.6 108.5 108.9
C7H3 109.1 108.6 108.4 108.6 108.4 108.6 108.5 108.9
C7N 150.0 150.3 149.9 150.3 149.8 150.1 149.8 148.9
N7O1 122.6 122.0 121.8 122.1 121.8 122.0 122.1 122.4
N7O2 122.7 122.0 121.8 122.1 121.8 122.0 122.1 122.4
C7N7O1 117.7 117.0 117.1 117.2 117.1 117.2 117.2 117.4
O17N7O2 126.0 126.0 125.8 117.2 125.7 125.6 125.7 125.3
H17C7N 108.4 106.7 106.7 106.5 106.5 106.6 106.5 107.5
H27C7N 107.2 108.0 108.1 108.0 108.1 108.1 108.1 107.5
H37C7N 107.1 108.0 108.1 108.0 108.1 108.1 108.1 107.5
H17C7H2 112.2 112.9 112.9 113.0 113.0 112.9 113.0 107.5
H17C7H3 112.0 110.6 110.4 110.5 110.4 110.5 110.4 107.5
H27C7H3 109.7 110.5 110.4 110.5 110.4 110.5 110.4 107.5

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. £ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÌ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÆÐÂ ËÊ ÒÎÑÔÍÑÔÕÇÌ CHN ÒÇÓÒÇÐÆËÍÖÎâÓÐÂ ÒÎÑÔÍÑÔÕË CNO2 .
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ÔÕÄÑÏ ÊÐÂÚÇÐËÌ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ àÕËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

£ÂÉÐÞÌ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÌÏÂÕÇÓËÂÎ ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ ÄÎËâÐËâ
ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÐÂ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÄ Ë àÐÕÂÎßÒËÌ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÄÇÎËÚËÐ
D(C7N) ÆÂáÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÅÂÎÑÅÇÐÐËÕÓÑÏÇÕÂ-
ÐÑÄ Ë ÅÂÎÑÅÇÐÐËÕÓÑàÕÂÐÑÄ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 2).15, 22, 23 ©ÂÏÇÜÇÐËÇ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÂÕÑÏÂÏË ×ÕÑÓÂ
ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÆÎËÐÇÐËá ÔÄâÊË C7N Ë ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÔÎÂÃÑ
ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÄÇÎËÚËÐÖ D(C7N). ´ÂÍ, ÄÄÇÆÇÐËÇ ÒÇÓÄÑÅÑ Ë
ÕÓÇÕßÇÅÑ ÂÕÑÏÑÄ F (Õ.Ç. ÒÇÓÇØÑÆ ÑÕ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ Í ÐËÕÓÑ-
×ÕÑÓÏÇÕÂÐÖ Ë ÑÕ ÐËÕÓÑÆË×ÕÑÓÏÇÕÂÐÂ Í ÐËÕÓÑÕÓË×ÕÑÓ-
ÏÇÕÂÐÖ) ÖÏÇÐßÛÂÇÕ ÄÇÎËÚËÐÖ D(C7N) ÎËÛß ÐÂ 4 Ë
6 Í¥É .ÏÑÎß71 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, Â ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ àÐÕÂÎßÒËË
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÒÓË ÄÄÇÆÇÐËË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÖ ÂÕÑÏÂ
×ÕÑÓÂ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÒÑÎÐÑÔÕßá ÍÑÏÒÇÐÔËÓÖÇÕÔâ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏ
ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ àÐÕÂÎßÒËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ×ÕÑÓÏÇÕËÎßÐÞØ ÓÂÆË-
ÍÂÎÑÄ. ¥Îâ ÄÄÇÆÇÐËâ ÄÕÑÓÑÅÑ ÂÕÑÏÂ F (Õ.Ç. ÆÎâ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÑÕ
ÐËÕÓÑ×ÕÑÓÏÇÕÂÐÂ Í ÐËÕÓÑÆË×ÕÑÓÏÇÕÂÐÖ) ÓÂÔÚÇÕ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÃÑÎßÛÇÇ ÔÐËÉÇÐËÇ ÄÇÎËÚËÐÞ D(C7N)
(ÐÂ 11.2 Í¥É .ÏÑÎß71), ÚÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÂÃË-
ÎËÊÂÙËÇÌ ÆË×ÕÑÓÏÇÕËÎßÐÑÅÑ ÓÂÆËÍÂÎÂ.

±ÓË ÊÂÏÇÜÇÐËË ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÂÕÑÏÂÏË ØÎÑÓÂ ÑÕÏÇ-
ÚÂÇÕÔâ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ àÐÕÂÎßÒËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÔÑ-
ÇÆËÐÇÐËÌ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÆÎâ ÓÂÆËÍÂÎÑÄ àÕË ÄÇÎËÚËÐÞ
ËÊÏÇÐâáÕÔâ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ Ä ÓâÆÖ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐ,
ØÎÑÓÐËÕÓÑÏÇÕÂÐ, ÆËØÎÑÓÐËÕÓÑÏÇÕÂÐ Ë ÕÓËØÎÑÓÐËÕÓÑÏÇÕÂÐ
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÔËÎßÐÑÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÄÇÎËÚËÐÞ D(C7N).21

£ ÔÏÇÛÂÐÐÞØ ÐËÕÓÑ×ÕÑÓØÎÑÓÏÇÕÂÐÂØ àÐÇÓÅËâ ÆËÔÔÑÙËÂ-
ÙËË ÔÄâÊË C7N ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËÇÏ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ Ë
ÓÂÆËÍÂÎÂØ ÂÕÑÏÑÄ ØÎÑÓÂ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÄÇÎËÚËÐÂ D(C7N) Ä
ÐËÕÓÑ×ÕÑÓÆËØÎÑÓÏÇÕÂÐÇ, ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÔÚÇÕÂ, ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÄÞÛÇ (ÐÂ 0.8 Í¥É .ÏÑÎß71), ÚÇÏ Ä ÐËÕÓÑÆËØÎÑÓÏÇÕÂÐÇ. ¿ÕÑÕ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÖÃÇÆËÕÇÎßÐÑ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÒÓË ÐÂÎË-
ÚËË ÑÃÝÇÏÐÞØ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ (ÆÄÖØ ÂÕÑÏÑÄ ØÎÑÓÂ) ÄÎËâÐËÇ
ÂÕÑÏÂ ×ÕÑÓÂ ÐÂ ÄÇÎËÚËÐÖ D(C7N) ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÒÑÎÐÑÔÕßá
ÐËÄÇÎËÓÖÇÕÔâ.

¬ÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÜËÇÔâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÃÞÎË ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÞ 22 Ë ÆÎâ ÐËÕÓÑ×ÕÑÓàÕÂÐÑÄ. £ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËË ÂÕÑÏÑÄ
ØÎÑÓÂ à××ÇÍÕ ÊÂÏÇÜÇÐËâ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÐÂ ×ÕÑÓ Ä ÐËÕÓÑ-

àÕÂÐÂØ ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ ÔÎÂÃÑ. ¥ÂÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÖÍÂÊÞÄÂáÕ ÐÂ
ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÖá ÒÓËÏÇÐËÏÑÔÕß ÖÕÄÇÓÉÆÇÐËâ, ÚÕÑ ÂÕÑÏÞ ×ÕÑÓÂ
Ä a-ÒÑÎÑÉÇÐËË ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÄÎËâáÕ ÐÂ ÄÇÎËÚËÐÖD(C7N) Ë
àÐÇÓÅËá ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ, Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐ-
ÐÑÅÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÂÐÂÎËÊÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ.3 ¿ÕÑ
ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑ ÆÎâ ÒÑÎËÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ, ÐÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÏÑÐÑÐËÕÓÑ-
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÐÇ ÔÑÃÎáÆÂÇÕÔâ.

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ 3ë 5 ÆÂáÕ ÏÂÕÇÓËÂÎ ÆÎâ
ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕÇÌ ÄÎËâÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÐÂ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ ÓÇÂÍ-
ÙËË ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ.
±ÑÆÓÑÃÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÒÑÊÄÑÎËÎ ÄÞâÄËÕß ÕÓË ÑÔÐÑÄÐÞØ×ÂÍÕÑÓÂ,
ÄÞÊÞÄÂáÜËØ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑÏÐÑÉËÕÇÎâ
ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô äÐÑÓÏÂÎßÐÞÏã (DS=0, A* 10713 c71) ÊÐÂ-
ÚÇÐËÇÏ:

1) ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÚÂÔÕÑÕ ÆÇ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ, ÂÔÔÑ-
ÙËËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÑ ÔÄâÊßá C7N;

2) ÑÔÄÑÃÑÉÆÇÐËÇ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ
ÔÄâÊË C7N;

3) ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÚÂÔÕÑÕ ÍÓÖÕËÎßÐÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ (ÄÒÎÑÕß ÆÑ
ÔÄÑÃÑÆÐÑÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ) ÅÓÖÒÒ, ÔÑÔÇÆÐËØ Ô ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞÏ ÙÇÐÕ-
ÓÑÏ (Ä ÓâÆÖ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÕÂÍËÏË ÅÓÖÒÒÂÏË ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß
ÂÎÍËÎßÐÞÇ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎË Ë NO2).

³ ÖÚÇÕÑÏ àÕËØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÖÃÇÆËÕÇÎßÐÑ ÑÃÝâÔ-
ÐâáÕÔâ ÄÔÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË ËÊÏÇÐÇÐËâ
ÄÇÎËÚËÐÞ lgA Ä ÓâÆÖ ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.3, 5

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ËÏÇáÕÔâ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ
ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÐËÊÍÑÚÂÔÕÑÕÐÞÏ ÍÑÎÇÃÂÐËâÏ Ë ÃÂÓßÇÓÂÏ ÄÓÂÜÇ-
ÐËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ Ä ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÂØ,23, 24 ÍÑÕÑÓÞÇ Ä
ÙÇÎÑÏ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂáÕ ÒÓÂÄËÎßÐÑÔÕß ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ
ÄÎËâÐËâ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ, ËÊÎÑÉÇÐÐÑÅÑ ÄÞÛÇ. ¯Ç ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚÂÕ
ÇÏÖ Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ ÚÂÔÕÑÕ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ Ë ÃÂÓßÇÓÑÄ
ÄÓÂÜÇÐËâ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ, ÏÑÆÇÎËÓÖáÜËØ ±³ ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂ-
ÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ.15 ³ÎÂÃÞÏ ÏÇÔÕÑÏ ÒÑÆÑÃÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ
âÄÎâÇÕÔâ ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÖÃÇÆËÕÇÎßÐÞØ ÍÓËÕÇÓËÇÄ ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇ-
ÐËâ ÍÓËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ, ÅÇÑÏÇÕÓËË Ë ÚÂÔÕÑÕ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ
±³. £ ÔÄâÊË Ô àÕËÏ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ
ÓÂÃÑÕÂ 10, Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÆÎâ ÓÇÂÍÙËË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÕÓËÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ ÃÞÎÂ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ ÑÃÎÂÔÕß ÔÖÜÇÔÕÄÑ-
ÄÂÐËâ ±³ ÓÇÂÍÙËË ÒÓË r(C7N)& 280 ÒÏ. ¯ÂÎËÚËÇ ±³ ÒÑÆ-

´ÂÃÎËÙÂ 2. ©ÐÂÚÇÐËâ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË C7N Ë àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË D(C7N) ÒÓË ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÏ ÓÂÊÓÞÄÇ ÔÄâÊË C7N ÒÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ
ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-31G(d).15, 22, 23

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ r(C7N), ÒÏ D(C7N), Í¥É .ÏÑÎß71 ³ÑÇÆËÐÇÐËÇ r(C7N), ÒÏ D(C7N), Í¥É .ÏÑÎß71

CH3NO2 149.9 236.1 CH3CHClNO2 153.1 196.7
CH2FNO2 152.1 230.1 CH3CCl2NO2 157.4 162.0
CHF2NO2 154.0 218.9 CH2ClCH2NO2 151.5 216.3
CF3NO2 155.0 215.5 CCl3CH2NO2 151.5 192.0
CH2ClNO2 152.6 200.5 CCl3CCl2NO2 161.8 118.0
CHCl2NO2 154.5 166.1 CH3CHBrNO2 152.3 203.8
CCl3NO2 161.3 133.1 CH3CFClNO2 156.3 194.2
CHFClNO2 154.1 195.8 CH3CH2CH2NO2 151.1 235.6
CF2ClNO2 156.3 192.5 CH3CHNO2CH3 152.4 230.1
CFCl2NO2 158.3 167.0 CH3CH2CHFNO2 153.1 229.7
CH2BrNO2 152.4 205.5 CH3CH2CHClNO2 153.6 198.8
CH3CH2NO2 151.2 236.0 CH3CCl(NO2)CH3 156.2 189.1
CH3CHFNO2 153.3 227.2 CH3CH2CHBrNO2 152.9 204.6
CH3CF2NO2 155.9 218.8 CH3CBr(NO2)CH3 155.6 194.6
CH2FCH2NO2 151.4 230.6 CH3(CH2)3NO2 151.1 236.4
CHF2CH2NO2 150.4 226.0 CH3CH2CH(NO2)CH3 152.3 231.4
CF3CH2NO2 150.7 210.9 (CH3)2CHCH2NO2 150.7 238.1
CF3CF2NO2 155.4 198.0 (CH3)3CNO2 154.9 220.9

984 ¤.®.·ÓÂÒÍÑÄÔÍËÌ, ¡.¤.ºÂÏÑÄ, ¦.£.¯ËÍÑÎÂÇÄÂ, ¥.£.¹ÂÚÍÑÄ



ÕÄÇÓÉÆÂÎÑÔß ÒÓËÔÖÕÔÕÄËÇÏ ÏÂÍÔËÏÖÏÂ ÐÂ ÍÓËÄÑÌ ËÊÏÇÐÇÐËâ
àÐÇÓÅËË ¤ËÃÃÔÂ. £ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÓÂÃÑÕÇ Ä ÛËÓÑÍÑÏ ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÐÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ (300 ë 2000K) ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÍÑÐ-
ÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË ÓâÆÂ ÒÇÓÄËÚÐÞØ Ë ÄÕÑÓËÚÐÞØ ÔÕÂÆËÌ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÕÓËÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ. ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ
ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ËÏÇáÜË-
ÏËÔâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË. ®ÇÕÑÆËÚÇÔÍÂâ ÚÂÔÕß
ÓÂÃÑÕÞ, ÔÄâÊÂÐÐÂâ Ô ÄÞÃÑÓÑÏ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ
Ë ÒÓÑÄÇÆÇÐËÇÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÄÞÒÑÎÐÇÐÂ ÑÚÇÐß ÕÜÂÕÇÎßÐÑ. °ÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐÐÞÇ ÔÑÏÐÇÐËâ ÑÔÕÂáÕÔâ Ä ÐÂÆÇÉÐÑÔÕË ÏÇÕÑÆÂ ÎÑÍÂÎË-
ÊÂÙËË ±³. ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ ÏÂÍÔËÏÖÏ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÌ ÐÂ ÍÓËÄÑÌ
àÐÇÓÅËË ÒÓË ÔÍÂÐËÓÑÄÂÐËË ÎáÃÑÅÑ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÂ Ë ÑÒÕËÏËÊÂÙËË ÑÔÕÂÎßÐÞØ, ÐÇ ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô ÒÇÓÇØÑÆÐÞÏ
ÔÑÔÕÑâÐËÇÏ ÓÇÂÍÙËË. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÐÂÛËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ 14, 15 ÒÓË
ÔÍÂÐËÓÑÄÂÐËË ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË C7N Ä ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÇ ÑÕ 400 ÒÏ ÆÑ
ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ r(C7N) ÐÂ ÍÓËÄÑÌ àÐÇÓÅËË ÑÃÐÂÓÖ-
ÉËÄÂÎËÔß ÏËÐËÏÖÏ Ë ÐÇÃÑÎßÛÑÌ ÃÂÓßÇÓ Ä ÓÂÌÑÐÇ 300 ÒÏ, Ä
ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÔÒÖÔÍ ËÊ ÕÑÌ ÉÇ ÕÑÚÍË ÒÑ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÇ
ÓÇÂÍÙËË ÒÑÍÂÊÞÄÂÎ ÏÑÐÑÕÑÐÐÑÇ ÖÃÞÄÂÐËÇ àÐÇÓÅËË ÄÆÑÎß
ÒÖÕË ÓÇÂÍÙËË.

¯ÇÕ ÐËÍÂÍËØ ÂÓÅÖÏÇÐÕÑÄ Ä ÒÑÎßÊÖ ÕÑÅÑ, ÚÕÑ ÐÂ ÒÑÄÇÓØÐÑ-
ÔÕË àÐÇÓÅËË ¤ËÃÃÔÂ (±¿¤) ÑÒËÔÂÐÐÂâ ÂÄÕÑÓÂÏË ÓÂÃÑÕ 10, 18

ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÆÑÎÉÐÂ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÑÃÐÂÓÖÉÇÐËá ÔÇÆÎÑÄÑÌ ÕÑÚÍË.
±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÎÇÆÖÇÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÑÙÇÐÍÖ
ÄÇÎËÚËÐÞ ÃÂÓßÇÓÂ ÐÂ ±¿¤ ÔÄÇÓØÖ.

¥ÓÖÅËÇ ÓÇÂÍÙËË ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ¬£´±³ ÐÇ ËÊÖÚÂÎËÔß. ±ÓÑÃÎÇÏÂ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ±³ ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ë ÔÕÓÑÅÑÅÑ ÕÇÑÓÇÕË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÂ ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ àÕËØ ÓÇÂÍÙËÌ
ÐÖÉÆÂÇÕÔâ Ä ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÏ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË.

£ÂÉÐÑÌ Ë ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ËÊÖÚÇÐÐÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÑÌ ÏÇØÂÐËÊÏÂ
ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ ÍÑÎËÚÇ-
ÔÕÄÇÐÐÂâ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÂâ ÑÙÇÐÍÂ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ÓÂÊÄËÕËâ ÓÇÂÍ-
ÙËË. ¥Îâ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ, 1,1,1-ÕÓËÐËÕÓÑàÕÂÐÂ 3 Ë ÓâÆÂ ÆÓÖÅËØ
ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ËÏÇáÕÔâ ÆÇÕÂÎßÐÞÇ ÏÐÑÅÑÔÕÂÆËÌÐÞÇ ÔØÇÏÞ,
ÑÃÝâÔÐâáÜËÇ ÄÔÇ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÓÇÂÍÙËÌ Ë
ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÇ ÒÓÑÆÖÍÕÞ ÐÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÕÂÆËâØ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ.
°ÆÐÂÍÑ àÕË ÔÄÇÆÇÐËâ ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐÞ ÐÇÊÂÄËÔË-
ÏÞÏË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏË ÑÙÇÐÍÂÏË ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ àÎÇÏÇÐ-
ÕÂÓÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ. ¢ÇÊ àÕËØ ÆÂÐÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ Ä ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÐÇÎßÊâ
ÔÚËÕÂÕß ÑÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÑ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÐÞÏ.

2. ¤ÂÊÑ×ÂÊÐÑÇ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ
ËÊ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ

²ÇÂÍÙËâ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ HNO2 ÚÇÓÇÊ ÒÎÑÔÍÑÇ ÒâÕËÚÎÇÐÐÑÇ
ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ âÄÎâÇÕÔâ ÑÆÐËÏ ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÊÖÚÇÐÐÞØ
ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. £ÒÇÓÄÞÇ ÏÇØÂÐËÊÏ àÕÑÌ ÓÇÂÍÙËË
ÃÞÎ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ËÊÖÚÇÐ ÑÍÑÎÑ 30 ÎÇÕ ÐÂÊÂÆ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ MINDO/3.25, 26 ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÊÄÑ-
ÎËÎË ÔÆÇÎÂÕß ÄÂÉÐÞÌ ÆÎâ ÒÑÐËÏÂÐËâ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓ-
ÐÑÔÕÇÌ ÄÎËâÐËâ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ ÐÂ àÐÕÂÎßÒËá (àÐÇÓÅËá) ÂÍÕË-
ÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË ÄÞÄÑÆ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ,
ÄÑÒÓÇÍË ÒÓËÐâÕÞÏ ÓÂÐÇÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ,3 âÄÎâÇÕÔâ ÐÇÒÑ-
ÎâÓÐÞÏ, Õ.Ç. ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ ±³ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ö ËÔØÑÆÐÞØ
ÏÑÎÇÍÖÎ (ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ, 1-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐÂ Ë ÓâÆÂ ÆÓÖÅËØ ÐËÕ-
ÓÑÂÎÍÂÐÑÄ, ÐÇ ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÂÕÑÏÑÄ ÅÂÎÑÅÇÐÑÄ). £ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ
àÕÑÕ ÄÞÄÑÆ ÃÞÎ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐ ÓÂÔÚÇÕÂÏË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ Ë DFT-ÏÇÕÑÆÑÄ,12, 27 ë 29 ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÊÄÑÎËÎË
ÆÑÃËÕßÔâ ØÑÓÑÛÇÅÑ ÔÑÅÎÂÔËâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÓÂÔÚÇÕ-
ÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË. ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ËÊÖÚÇÐËÇ
ÓÇÂÍÙËË àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ HNO2 ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÒÓÑÄÑ-

ÆËÎÑÔß ÆÎâ ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ (ÕÂÃÎ. 3).15 ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ô ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËÇÏ ÓâÆÂ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ Ë DFT-ÏÇÕÑÆÑÄ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐ-
ÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ (188.3 Í¥É .ÏÑÎß71).3

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ Ë ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑ-
ÆÑÄ ÆÂáÕ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÓÂÊÎËÚÂáÜÖáÔâ ÍÂÓÕËÐÖ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ±³
Ë ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÇÂÍÙËË. ±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÄ MINDO/3 Ë PM3,
Ä ±³ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔËÎßÐÑ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ ÆÎËÐÂ ÔÄâÊË C7H,
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÂâ ÖÚÂÔÕÄÖáÜËÏ Ä ÓÇÂÍÙËË ÂÕÑÏÑÏ ÄÑÆÑÓÑÆÂ.
£ÔÇ ÑÔÕÂÎßÐÞÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔËÎßÐÑ Ä±³ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÆÎËÐÂ ÔÄâÊË C7N, ÍÑÕÑÓÂâ
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÖÉÇ ÓÂÊÑÓÄÂÐÂ. µÚËÕÞÄÂâ, ÚÕÑ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇ-
ÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÄÞÛÂáÕ àÐÕÂÎßÒËá (àÐÇÓÅËá)
ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË, Â ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ Ë DFT-ÏÇÕÑÆÞ ÆÂáÕ Ä
ÙÇÎÑÏ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÜËÇÔâ Ô ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ
ÑÙÇÐÍË, ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÂÅÂÕß, ÚÕÑ ËØ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ±³
âÄÎâáÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÐÂÆÇÉÐÞÏË. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÏÇÕÑÆ B3LYP Ô
ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÃÂÊËÔÂÏË ÆÂÇÕ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÐÂÆÇÉÐÞÇ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ, ÆÂÎßÐÇÌÛÇÇ ËÊÖÚÇÐËÇ ÄÎËâÐËâ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ Ä
ÓÂÃÑÕÂØ 28, 29 ÒÓÑÄÑÆËÎÑÔß Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÂ
B3LYP/6-31G(d). ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÞÇ ËÊ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 4.

¡ÐÂÎËÊËÓÖâ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÄ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ ÙÇÐÕÓÂ Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ËÔØÑÆÐÞÏË ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 2 ë 4), ÏÑÉÐÑ
ÑÃÝâÔÐËÕß ËÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË Ä ÓâÆÖ
ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ. ´ÂÍ, ÆÎâ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÐÑÓÏÂÎßÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ
ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÏÑÉÐÑ ÔÄâÊÂÕß Ô ÖÏÇÐßÛÇ-
ÐËÇÏ Ä ±³ ÄÇÎËÚËÐ r(³7¯) Ë r(N7O). ¯ÂÒÓËÏÇÓ, àÕË
ÄÇÎËÚËÐÞ Ä ÓÇÂÍÙËâØ 1-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐÂ Ë 1-ÐËÕÓÑÃÖÕÂÐÂ
ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ, ÐÂ 2.8 Ë 0.4 ÒÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.
³ ÖÚÇÕÑÏ ÓÂÊÎËÚËÌ Ä ÒÓÑÚÐÑÔÕË ÔÄâÊÇÌ àÕË ËÊÏÇÐÇÐËâ ÒÇÓÇ-
ÍÓÞÄÂáÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÃÑÎÇÇ ÔËÎßÐÑÇ ÓÂÔÕâÉÇÐËÇ ÔÄâÊË
C7N ÆÎâ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÒÑàÕÑÏÖ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂ-
ÙËË ÆÎâ ÐËØ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ. ªÐÕÇÓÇÔÐÑ, ÚÕÑ ÍÂÍ
ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ËÔØÑÆÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ±³, ÕÂÍ Ë
ÃÂÓßÇÓÞ ÓÇÂÍÙËÌ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ HNO2 ËÊ 1-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐÂ,
1-ÐËÕÓÑÃÖÕÂÐÂ Ë 1-ÐËÕÓÑÒÇÐÕÂÐÂ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÔÑÄÒÂÆÂáÕ.
°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÆÎâ ÏÐÑÅËØ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ËÊÏÇÐÇ-
ÐËâ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË Ë àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË C7N
ÒÓÑËÔØÑÆâÕ ÔÑÅÎÂÔÑÄÂÐÐÑ (ÓËÔ. 2).

¦ÔÎË Ä ÓÇÂÍÙËË ÖÚÂÔÕÄÖáÕ ÅÓÖÒÒÞ NO2 ÒÓË ÄÕÑÓËÚÐÑÏ
ËÎË ÕÓÇÕËÚÐÑÏ ÂÕÑÏÇ ÖÅÎÇÓÑÆÂ, ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕË-
ÄÂÙËË ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÏÑÐÑÕÑÐÐÑ Ä ÓâÆÖ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÖÄÇÎËÚÇ-
ÐËÇÏ ÆÎËÐÞ ×ÑÓÏËÓÖáÜÇÌÔâ Ä ±³ ÆÄÑÌÐÑÌ ÔÄâÊË C=C.
±ÑÐâÕÐÑ, ÚÕÑ ÚÇÏ ÃÑÎßÛÇ ÆÎËÐÂ àÕÑÌ ÔÄâÊË, ÕÇÏ ÏÇÐßÛËÏ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÏ ÊÂÕÓÂÕÂÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÇÓÇÔÕÓÑÌÍÂ ÑÆËÐÂÓ-
ÐÑÌ ÔÄâÊË C7C Ä ÆÄÑÌÐÖá Ä ±³. ³ÑÅÎÂÔËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ àÐÇÓÅËÌ ÂÍÕËÄÂÙËË ÏÑÉÐÑ
ÒÓËÊÐÂÕß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛËÏ. ³ÓÇÆÐââ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕß ÓÂÔ-
ÚÇÕÂ ÆÎâ ÓÇÂÍÙËÌ ÏÑÐÑÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
5.6 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÔÏ.15). ¥Îâ ÆËÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÕÑÚÐÑÔÕß àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ àÐÇÓÅËÌ ÂÍÕËÄÂÙËË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ
àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâHNO2 , ÒÇÓÇÔÚËÕÂÐÐÞØ Ä ÓÂÃÑÕÇ 6 ËÊ ÆÂÐÐÞØ,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÆÎâ ÓÇÂÍÙËË ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ
ÍËÔÎÑÕÞ Í ÂÎÍÇÐÂÏ, ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÐËÉÇ. °ÆÐÂÍÑ Ë Ä àÕÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ Ä ÙÇÎÑÏ ÆÑÔÕËÅÂÇÕÔâ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ
ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÄÇÎËÚËÐ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË.

©ÐÂÚËÕÇÎßÐÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ
ÑÙÇÐÍË ÃÂÓßÇÓÑÄ ÓÇÂÍÙËË àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ HNO2 ËÊ
1,1-ÆËÐËÕÓÑàÕÂÐÂ Ë 1,1-ÆËÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐÂ. ²ÂÔÚÇÕ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕ Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÐÇÃÑÎßÛÑÇ (ÐÂ 13.5 Ë 13.9 Í¥É .ÏÑÎß71)
ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
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´ÂÃÎËÙÂ 3. °ÔÐÑÄÐÞÇ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ HNO2 ËÊ
ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ.15

®ÇÕÑÆ ²ÂÔÔÕÑâÐËâ, ÒÏ µÅÎÞ, ÅÓÂÆ DH 6�298 ,
Í¥É .ÏÑÎß71

C1C2 C2N3 N3O4 O4H5 C1H5 C1C2N3 C2N3O4 C2C1H5

PM3 139.9 159.6 133.6 105.1 157.4 105.6 110.1 90.0 264.0
MINDO3 141.7 173.6 129.0 110.0 157.7 100.1 111.8 94.0 235.6
HF/3-21G 139.5 206.7 131.2 127.5 137.0 97.2 103.9 94.4 196.2
HF/6-31G(d) 139.1 213.1 123.9 127.6 135.4 96.2 102.8 92.6 259.8
HF/6-311++G(df,p) 139.0 210.4 122.8 127.1 134.9 97.1 102.8 91.4 243.9
HF/6-311++G(3df,3pd) 138.8 209.9 122.8 126.9 135.4 97.4 102.9 91.1 244.8
BLYP/6-31G(d) 139.9 231.0 131.6 127.7 138.7 93.8 99.3 94.5 161.5
BLYP/6-311++G(df,p) 139.5 230.7 130.1 130.0 136.1 94.0 99.1 94.4 147.7
B3LYP/3-21G 139.2 217.3 136.6 125.8 140.3 96.2 101.6 94.6 150.2
B3LYP/6-31G(d) 139.0 221.7 128.4 125.6 138.7 95.3 100.7 93.3 190.0
B3LYP/D95(d) 139.9 219.2 128.9 125.1 139.1 95.9 101.0 92.7 188.3
B3LYP/6-31+G(d,p) 139.3 222.2 127.7 127.7 136.3 95.2 100.6 93.3 177.4
B3LYP/6-311++G(df,p) 138.7 220.8 127.0 127.2 136.6 95.7 100.6 92.9 174.9
B3LYP/6-311++G(3df,3pd) 138.6 219.9 126.8 127.2 136.7 96.0 100.7 92.6 175.3
B3LYP/D95++(3df,3pd) 138.8 219.9 127.0 127.1 136.6 95.9 100.8 92.6 174.9
MP2/6-31G(d) 138.8 211.9 129.1 124.5 139.6 96.5 103.3 93.0 225.5
MP2(fc)/6-31+G(d,p) 139.1 211.5 128.8 124.9 137.3 96.4 102.9 92.5 213.0
MP2/6-311++G(df,p) 138.8 206.0 127.1 120.5 141.3 98.1 103.4 90.6 210.0
MP2(fc)/6-311++G(3df,3pd) 138.6 205.9 127.3 121.8 140.5 98.5 103.3 90.3 203.8
MP3(fc)/3-21G 140.4 204.6 134.2 126.9 140.3 98.0 104.8 93.7 192.9
MP3/6-31G(d) 139.1 208.7 126.8 125.7 138.2 97.1 103.8 92.7 235.1
MP4(full)/6-31G(d) 139.5 218.5 130.8 126.4 137.5 94.7 102.3 94.5 214.2
QCISD/6-31G(d) 139.7 218.8 129.2 128.5 135.3 94.7 102.1 94.5 219.2
QCISD(T)/6-31G(d) 140.0 219.0 130.1 128.0 136.4 94.7 102.2 94.6 212.5

´ÂÃÎËÙÂ 4. ¤ÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ HNO2 ËÊ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ
ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d), T=600K) (ÐÖÏÇÓÂÙËá ÂÕÑÏÑÄ ÔÏ. Ä ÕÂÃÎ. 3).28, 29

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ ²ÂÔÔÕÑâÐËâ, ÒÏ µÅÑÎ ³1C2N3, Ea , Í¥É .ÏÑÎß71

ÅÓÂÆ
³1C2 ³2N3 N3O4 O4H5 C1H5 ÓÂÔÚÇÕ a àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ

¯ËÕÓÑàÕÂÐ 139.0 221.7 128.4 125.6 138.7 95.3 195.0 188.5
¯ËÕÓÑÒÓÑÒÂÐ 139.3 223.5 128.1 128.4 135.9 95.5 192.0 188.1
¯ËÕÓÑÃÖÕÂÐ 139.3 223.5 128.1 128.4 135.9 95.5 192.1 181.8
¯ËÕÓÑÒÇÐÕÂÐ 139.3 223.6 128.1 128.6 136.1 95.6 191.9 181.8
¯ËÕÓÑÅÇÍÔÂÐ 139.2 223.7 128.2 128.6 136.1 95.6 191.8 181.4
2-®ÇÕËÎ-1-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐ 139.6 224.4 128.0 130.5 133.9 95.9 192.4 182.7
3-®ÇÕËÎ-1-ÐËÕÓÑÃÖÕÂÐ 139.3 223.8 128.2 128.5 135.9 95.5 187.9 183.9
2-¯ËÕÓÑÒÓÑÒÂÐ 139.6 229.4 128.5 128.2 135.8 92.6 182.7 182.3
2-¯ËÕÓÑÃÖÕÂÐ 139.8 230.9 128.4 130.8 133.4 93.0 186.1 181.4
2-¯ËÕÓÑÅÇÍÔÂÐ 139.8 231.4 128.5 130.9 133.5 93.0 181.7 183.1
2-®ÇÕËÎ-2-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐ 140.3 236.9 128.7 130.6 133.4 90.3 173.2 177.2
2-®ÇÕËÎ-2-ÐËÕÓÑÃÖÕÂÐ 140.8 238.8 128.6 133.0 131.4 90.6 168.3 179.3
3-®ÇÕËÎ-2-ÐËÕÓÑÃÖÕÂÐ 140.5 231.8 128.2 132.8 131.8 93.5 168.4 173.0
2,3-¥ËÏÇÕËÎ-2-ÐËÕÓÑÃÖÕÂÐ 141.7 240.0 128.6 134.8 130.1 91.2 181.8 179.3
3,3-¥ËÏÇÕËÎ-2-ÐËÕÓÑÃÖÕÂÐ 139.7 235.5 128.4 129.7 133.8 91.0 170.4 170.5
1,1-¥ËÐËÕÓÑàÕÂÐ 138.6 220.0 127.6 125.7 137.8 95.4 181.5 196.5
1,2-¥ËÐËÕÓÑàÕÂÐ 140.3 197.3 129.1 114.5 153.8 100.4 179.0 192.4
1,1-¥ËÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐ 139.1 221.4 127.5 128.6 135.0 95.7 179.1 179.9
1,2-¥ËÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐ 140.7 199.6 128.9 116.5 150.1 93.6 177.0 171.5
1,3-¥ËÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐ 139.9 209.6 127.9 122.6 143.5 95.0 192.0 7

a Ea (ÓÂÔÚÇÕ)=DH=+RT.

986 ¤.®.·ÓÂÒÍÑÄÔÍËÌ, ¡.¤.ºÂÏÑÄ, ¦.£.¯ËÍÑÎÂÇÄÂ, ¥.£.¹ÂÚÍÑÄ



ÐËÕÓÑàÕÂÐÑÏ Ë ÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐÑÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ·ÑÕâ àÐÇÓ-
ÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ë ÄÇÎËÚËÐÂ D(C7N)
ÆÎâ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÖÏÇÐßÛÂáÕÔâ ÔËÎßÐÇÇ (ÐÂ
30 ë 35 Í¥É .ÏÑÎß71),3 ÄÔÇ ÉÇ ÒÓË ÒÓÑÄÇÆÇÐËË àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÐÇÎßÊâ ÒÑÎÐÑÔÕßáËÔÍÎáÚÂÕß ÄÑÊÏÑÉ-
ÐÞÌ ÄÍÎÂÆ ÓÂÔÒÂÆÂ ÒÑ ÏÇØÂÐËÊÏÖ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ Ä
ÔÖÏÏÂÓÐÖá ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË. ±ÓË àÕÑÏ ÔÎÇÆÖÇÕ ËÏÇÕß Ä
ÄËÆÖ, ÚÕÑ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÏÑÐÑÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËâÏË àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ËÊÖÚÇÐËÇ ÅÇÏ-ÆËÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÒÓÑÄÑÆËÎÑÔß ÒÓË
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ.

°ÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ ÖÔÒÇØË ÃÞÎË ÆÑÔÕËÅÐÖÕÞ Ë ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ
ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ ÓÇÂÍÙËË. £ÒÇÓÄÞÇ ÕÇÑÓÇ-
ÕËÚÇÔÍÂâ ÑÙÇÐÍÂ ¡-×ÂÍÕÑÓÂ ÓÇÂÍÙËË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ àÎËÏËÐËÓÑ-
ÄÂÐËâHNO2 ÆÎâ ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ, 1-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÂÐÂ, 1-ÐËÕÓÑÃÖÕÂÐÂ
ÃÞÎÂ ÒÓÑÄÇÆÇÐÂ 30 ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏ ÏÇÕÑÆÑÏ MINDO/3 Ô
ÖÚÇÕÑÏ ÊÂÕÑÓÏÑÉÇÐÐÑÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ,
ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ÒÓËÏÞÍÂáÜËØ Í ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÏÖ ÙÇÐÕÓÖ, ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÏÑÆÇÎË ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÅÑ ÄÑÎÚÍÂ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ Ä
ÙÇÎÑÏ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÒÇÓÇÆÂÄÂÎË ÍÂÍ ÕÇÐÆÇÐÙËË ËÊÏÇ-
ÐÇÐËâ Ä ÓâÆÖ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ lgA ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ
ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ Í 1-ÐËÕÓÑÃÖÕÂÐÖ), ÕÂÍ Ë ÂÃÔÑÎáÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ
ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ. ±ÓË àÕÑÏ ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ
ÑÙÇÐÍË ÄÇÎËÚËÐÞ lgA ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍË ÒÓÇÄÞÛÂáÕ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ ÐÂ 0.25 ë 0.3. ¡ÐÂÎËÊ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ
ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ÄÓÂÜÂÕÇÎßÐÞÇ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÌ
ÔÖÏÏÞ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇ ÆÂáÕ ÄÍÎÂÆÂ Ä ËÊÏÇÐÇÐËÇ lgA, ÚÕÑ
ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÏ ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ËÐÇÓÙËË
ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÒÇÓÇØÑÆÂ ËÊ ÑÔÐÑÄÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÑÇ. ³ÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÂâ ÔÖÏÏÂ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ Ä ±³
ÄÑ ÄÔÇØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË,
ÒÓËÚÇÏ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÂ ÑÆÐÖ Ë ÕÖ ÉÇ ÄÇÎËÚËÐÖ. ªÊ àÕËØ
ÆÂÐÐÞØ ÃÞÎ ÔÆÇÎÂÐ ÄÞÄÑÆ, ÚÕÑ Ä ±³ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ äÊÂÏÑÓÂÉË-
ÄÂÐËÇã ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞNO2 .°ÔÐÑÄÐÑÌ ÄÍÎÂÆ Ä
ËÊÏÇÐÇÐËÇ ¡-×ÂÍÕÑÓÂ ÓÇÂÍÙËË ÄÐÑÔËÕ ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÂâ ÔÑÔÕÂ-
ÄÎâáÜÂâ, ÄÑ ÄÔÇØ ÔÎÖÚÂâØ ÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ Ä ±³ ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË. ªÊÄÇÔÕÐÑ,24 ÚÕÑ ÏÇÕÑÆ MINDO/3 ÆÂÇÕ
ÃÑÎßÛËÇ ÑÛËÃÍË ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÚÂÔÕÑÕ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ. £ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÃÑÕÞ 31 ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÚÂÔÕÑÕÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ Ä
ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÖá ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÖá ÔÖÏÏÖ ÒÓÂÄËÎßÐÑ ÑÕÓÂÉÂáÕ

ÓÇÂÎßÐÖá ÕÇÐÆÇÐÙËá ËÊÏÇÐÇÐËâ A-×ÂÍÕÑÓÂ ÓÇÂÍÙËË Ä ÓâÆÖ
ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÑÆÓÑÃÐÞÇ
ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÚÂÔÕÑÕÂÏ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ 19, 24 Ë ÃÂÓßÇÓÂÏ
ÄÓÂÜÇÐËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ 15 Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÐËÕÓÑÂÎÍÂ-
ÐÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ËÏÇáÜËÏËÔâ
(Í ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÏÂÎÑÚËÔÎÇÐÐÞÏË) ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂ. ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÃÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß ÑÔÑÃÇÐ-
ÐÑÔÕË ÄÎËâÐËâ ÔÕÓÑÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÐÂ ËÊÏÇÐÇÐËÇ Ä ÓâÆÖ
ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ ÓÇÂÍÙËË
ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ HNO2 .

±ÓÑÄÇÆÇÐÐÑÇ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÅËÃÓËÆÐÑÅÑ DFT-ÏÇÕÑÆÂ
B3LYP ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÐÇÒÎÑØËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÎâ
ÄÔÇØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß
ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÑÌ ÏÑÆÇÎË ì ÒÑÎÐÑÔÕßá
ÊÂÕÑÓÏÑÉÇÐÐÑÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ Ä ËÔØÑÆ-
ÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ Ë ±³.32 ³ ÖÚÇÕÑÏ ÕÑÅÑ, ÚÕÑ Ä ±³ ÚÂÔÕß
ÄÓÂÜÇÐËÌ äÊÂÏÑÓÑÉÇÐÂã, ÆÂÐÐÂâ ÏÑÆÇÎß ÆÑÎÉÐÂ ÆÂÄÂÕß
ÊÂÄÞÛÇÐÐÞÇ ÑÙÇÐÍË A-×ÂÍÕÑÓÂ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ ÒÑÆ-
ÕÄÇÓÉÆÂáÕ, ÚÕÑ ÆÎâ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÓÇÂÍÙËÌ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ
ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÒÑÆÑÃÐÂâ ÕÇÐÆÇÐÙËâ, ÑÆÐÂÍÑ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÓÂÔÚÇÕ-
ÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÑÙÇÐÑÍ Ä ÙÇÎÑÏ ÔÎÇÆÖÇÕ ÒÓËÊÐÂÕß
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛËÏ. ªÔÍÎáÚÇÐËÇ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ
ÊÐÂÚÇÐËâ A-×ÂÍÕÑÓÂ ÓÇÂÍÙËË àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ HNO2 ÆÎâ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÅÓÖÒÒÂÏËNO2 Ö ÄÕÑÓËÚÐÞØ Ë ÕÓÇÕËÚÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,31 ÚÕÑ ÆÎâ ÄÔÇØ ËÊÖÚÇÐÐÞØ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÜËÇÔâ Ô àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÑÏ ÑÙÇÐÍË ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÑÃÜÇÌ ÏÑÆÇÎËì ÊÂÕÑÓÏÑÉÇÐÐÑÅÑ ÂÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÅÑ
ÄÓÂÜÇÐËâ ÄÔÇØ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ ÙÇÐÕÓÂ.
·ÑÓÑÛÇÇ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ
lgA ÒÓÑËÎÎáÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ ÐÂ ÓËÔ. 3.

±ÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÑÔÕß ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ
ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ¡-×ÂÍÕÑÓÂ ÓÇÂÍÙËË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ
HNO2 . £ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ àÕÂ ÄÂÉÐÂâ Ë ËÐÕÇÓÇÔÐÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ
ÐÖÉÆÂÇÕÔâ Ä ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÏ ËÊÖÚÇÐËË.
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DH 6�, Í¥É .ÏÑÎß71

215 220 225 230 D(C7N), Í¥É .ÏÑÎß71

12

1110

98

7

6
54

2 1
3

²ËÔ. 2. ¬ÑÓÓÇÎâÙËâ ÏÇÉÆÖ ÊÐÂÚÇÐËâÏË DH= Ë D(C7N) ÆÎâ
ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ (ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËË 0.954).14, 15

1 ì (CH3)3CNO2 , 2 ì (CH3)2C(NO2)CH2CH3 , 3 ì
(CH3)2C(NO2)CH(CH3)2 , 4 ì CH3CH(NO2)CH2C3H7; 5 ì
CH3CH(NO2)CH3 , 6 ì CH3CH(NO2)CH2CH3 , 7 ì
CH2(NO2)CH2CH(CH3)2 , 8ìC5H12CH2NO2 , 9ìC2H5CH2NO2 ,
10 ì C3H7CH2NO2 , 11 ì CH2(NO2)CH(CH3)2 , 12 ì
CH3CH2NO2 .
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13.5

11.5 12.0 12.5 13.0 lgA (àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ)

lgA (ÓÂÔÚÇÕ)

²ËÔ. 3. ¬ÑÓÓÇÎâÙËâ ÏÇÉÆÖ ÓÂÔÚÇÕÐÞÏË (Ô ÖÚÇÕÑÏ ÂÔËÏÏÇÕÓËÚ-
ÐÑÅÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÄÔÇØ ÔÄâÊÇÌ, ÒÓËÏÞ-
ÍÂáÜËØ Í ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÏÖ ÙÇÐÕÓÖ) Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË
ÊÐÂÚÇÐËâÏË lgA (Ô71) ÆÎâ ÓÇÂÍÙËË àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ HNO2 ËÊ
ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ (T=600K) (ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËË 0.958).31

1ìCH2(NO2)CH(CH3)2 , 2ìC3H7CH2NO2 , 3ìC5H12CH2NO2 ,
4 ì C4H9CH2NO2 , 5 ì CH2(NO2)CH2CH(CH3)2 , 6 ì
C2H5CH2NO2 , 7 ì CH3CH2NO2 , 8 ì CH3CH(NO2)CH2CH3 ,
9 ì CH3CH(NO2)CH3 , 10 ì CH3CH(NO2)CH2C3H7 , 11 ì
(CH3)2C(NO2)CH2CH3 , 12 ì (CH3)2C(NO2)CH(CH3)2 , 13 ì
(CH3)3CNO2 .
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3. ¯ËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ

®ÇØÂÐËÊÏ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÐËÕÓÑ-
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÐËÕÓËÕÐÖá ÅÓÖÒÒÖ (ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒ-
ÒËÓÑÄÍÂ, ¯¯±) âÄÎâÇÕÔâ ÑÆÐËÏ ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÐÕÇÓÇÔÐÞØ Ë
ÆËÔÍÖÔÔËÑÐÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ.32 £ ÒÇÓ-
ÄÞØ ÓÂÃÑÕÂØ, ÑÃÑÃÜÂáÜËØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÊÖÚÇÐËâ ÕÇÓÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ¯¯± Ô ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏ ÓÂÔ-
ÒÂÆÑÏ ÑÃÓÂÊÖáÜËØÔâ ÐËÕÓËÕÑÄ ÒÑ ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÓÂÆËÍÂÎßÐÞÏ
Ë ÐÇÓÂÆËÍÂÎßÐÞÏ ÏÇØÂÐËÊÏÂÏ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎÂÔß ÍÂÍ ÑÆËÐ ËÊ
ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÂÍÕÂ
ÐÂÓâÆÖ Ô ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÏ ÓÂÊÓÞÄÑÏ ÔÄâÊË C7N Ë b-àÎËÏË-
ÐËÓÑÄÂÐËÇÏ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ.1 ªÊÖÚÇÐËÇ ¯¯± ÄÑÊÑÃÐÑÄË-
ÎÑÔß Ä ÔÄâÊË Ô ÒÑâÄÎÇÐËÇÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÏÇÕÑÆÂÏË
ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕÓËË Ë ËÐ×ÓÂÍÓÂÔÐÑÌ ÏÐÑÅÑ×ÑÕÑÐÐÑÌ
ÆËÔÔÑÙËÂÙËË (ª¬®¶¥).33 °ÚÇÐß ÄÂÉÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ËÏÇÎÑ
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÇ ËÊÖÚÇÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ±³ Ë ÏÇØÂÐËÊÏÂ
ÓÇÂÍÙËË ¯¯± Ä ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÇ, ÑÆÐÂÍÑ ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ¥ßáÂÓÑÏ
Ô ÔÑÂÄÕ.34 ÄÇÎËÚËÐÂ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË
(199 Í¥É .ÏÑÎß71, ÚÕÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÐËÉÇ D(C7N) Ä ÐËÕÓÑ-
ÏÇÕÂÐÇ) ÃÞÎÂ ÄÔÍÑÓÇ ÑÒÓÑÄÇÓÅÐÖÕÂ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÐÇàÏÒËÓË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ àÕÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÏÇÕÑÆÑÏMP2/6-31G(d).35

±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÂ, àÐÕÂÎßÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË
ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ ÐÂ 100 Í¥É .ÏÑÎß71 ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ÑÙÇÐÍÖ ËÊ
ÓÂÃÑÕÞ 34. £ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ àÕÂ ÓÇÂÍÙËâ ÃÞÎÂ ËÊÖÚÇÐÂ Ô ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐËÇÏ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ Ë DFT-ÏÇÕÑÆÑÄ.36 ë 43

£ ÓÂÃÑÕÇ 41 ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÞ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ¯¯± Ë ÑÕÏÇÚÇÐÑ, ÚÕÑ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÐÂÆÇÉÐÞÇ
ÑÙÇÐÍË àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ
272 ë 277.5 Í¥É .ÏÑÎß71 °ÐË ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÏÇÕÑÆÂÏË
B3LYP/6-31G(d) Ë B3LYP/6-311++(df,p) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.
£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÄÇÓØÐÇÌ ÅÓÂÐËÙÞ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÓÇÂÍÙËË
ÓÇÍÑÏÇÐÆÖÇÕÔâ ÊÐÂÚÇÐËÇ 284.7 Í¥É .ÏÑÎß71, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÇ Ô
ÒÑÏÑÜßá ÏÇÕÑÆÂ QSICD/6-31G(d). °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÄÔÇ àÕË
ÄÇÎËÚËÐÞ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÒÓÇÄÞÛÂáÕ àÐÇÓÅËá ÆËÔÔÑÙËÂÙËË
ÔÄâÊË C7N Ä ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÇ; ÒÑ àÕËÏ ÆÂÐÐÞÏ, ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐËâ ¯¯± ËÔÍÎáÚÂÇÕÔâ, ÒÑ-
ÔÍÑÎßÍÖ ÇÇ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÞÌ ÏÐÑÉËÕÇÎß (lgA& 13.0)
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛÇ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ
ÆÎâ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ä ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË
(lgA=14.3). ³ àÕËÏ ÄÞÄÑÆÑÏ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÆÓÖÅËØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ¯¯±.30, 42, 43

±ÑÆÓÑÃÐÞÇ ÔÄÇÆÇÐËâ Ñ ÄÎËâÐËË ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ ÐÂ ÅÇÑÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë àÐÕÂÎßÒËá
ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 32, 41; ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 5.

±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÂ B3LYP/6-31G(d), àÐÕÂÎßÒËâ ÂÍÕËÄÂ-
ÙËË¯¯±ÐËÕÓÑ×ÕÑÓÏÇÕÂÐÂ ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÄÇÎËÚËÐÂD(C7N) ÆÎâ
àÕÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ (ÐÂ 17 Í¥É .ÏÑÎß71), ØÑÕâ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐ-
ÙËÂÎßÐÞÌ ÏÐÑÉËÕÇÎß ¯¯± (*13.0) ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛÇ
ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÎßÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÐËÕÓÑ×ÕÑÓÏÇÕÂÐÂ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÑÕÍÓÞÄÂÇÕÔâ ÒÓËÐÙË-
ÒËÂÎßÐÑ ÐÑÄÂâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËË àÕËØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ.
±ÓË ÒÑÐËÉÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ Ô ÃÑÎßÛÇÌ ÔÍÑÓÑÔÕßá ÆÑÎÉÇÐ
ÒÓÑÕÇÍÂÕß ÒÓÑÙÇÔÔ Ô ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍËÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ àÐÕÂÎßÒËË
ÂÍÕËÄÂÙËË. ¬ÂÍ ÖÉÇ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß ÄÞÛÇ, ÓÂÔÚÇÕ ¡-×ÂÍÕÑÓÂ
ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÒÓÇÆÔÕÂ-
ÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÔÎÑÉÐÖá ÊÂÆÂÚÖ. £ ÕÑÉÇ ÄÓÇÏâ ÂÐÂÎËÊ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ
ÍËÐÇÕËÍÇ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÒÑÎËÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ Ë ÐËÕÓÑ-
×ÕÑÓÂÎÍÂÐÑÄ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËâ lgA ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ,
ËÏÇáÜËØ ÑÆËÐÂÍÑÄÑÇ ÚËÔÎÑ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒ, ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÎËÊÍË.
¦ÔÎË ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ ÊÐÂÚÇÐËâ lgA ÆÎâ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ Ë
ÐËÕÓÑ×ÕÑÓÏÇÕÂÐÂ ÓÂÄÐÞ (lgA=14.3 (Ô71)), ÕÑ ÏÑÉÐÑ ÑÉË-

ÆÂÕß, ÚÕÑ ¯¯± ÃÖÆÇÕ ÄÐÑÔËÕß ÔÄÑÌ ÄÍÎÂÆ Ä à××ÇÍÕËÄÐÖá
ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑ×ÕÑÓÏÇÕÂÐÂ
ÒÓË 700K. ±ÓË 600K ÄÍÎÂÆ ¯¯± Ä à××ÇÍÕËÄÐÖá ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ
ÆÑÏËÐËÓÖÇÕ.

±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÔÚÇÕÂ, ÆÎâ ¯¯± ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÂÍÕËÄÂ-
ÙËË (ÒÑÚÕË ÐÂ 17 Í¥É .ÏÑÎß71) ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÐËÕÓÑÏÇÕÂ-
ÐÑÏ. ¡ÐÂÎËÊ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÊÂÓâÆÑÄ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÑÕÓËÙÂ-
ÕÇÎßÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ ÐÂ ÂÕÑÏÇ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÒÓË ÒÑâÄÎÇÐËË ÏÇÕËÎß-
ÐÑÅÑ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâ; ÒÓË àÕÑÏ ÊÂÓâÆÞ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ë
ÂÊÑÕÂ ËÊÏÇÐâáÕÔâ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ (ÕÂÃÎ. 6).

°ÒËÔÂÐÐÑÇ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÒÓËÕâÉÇ-
ÐËâ ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÑ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ C Ë N Ë ÖÏÇÐßÛÂÇÕ
ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ C Ë O Ä
ÐËÕÓÑàÕÂÐÇ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÆÎËÐÂ ÔÄâÊË C7O Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË ÆÎâ ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ
ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ (207.1 Ë 200.7 ÒÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ). ¿ÕË ÓÂÊÎË-
ÚËâ, ÑÚÇÄËÆÐÑ, Ë ÑÃÝâÔÐâáÕ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÖá ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËá
ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë ÔÐËÉÇÐËÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ
ÓÇÂÍÙËË ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÑÏ.

ªÊÖÚÇÐËÇ ¯¯± ÆËÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ
ÚËÔÎÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒ ÏÂÎÑ ÄÎËâÇÕ ÐÂ ÄÇÎËÚËÐÖ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÃÂÓßÇÓÂ: ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÑÏ àÐÕÂÎßÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË
ÔÐËÉÂÇÕÔâ ÐÂ*7 Í¥É .ÏÑÎß71, ÚÕÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ
ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË C7N Ä ÆÂÐÐÑÏ
ÔÑÇÆËÐÇÐËË.41 ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÕÇÐÆÇÐÙËË ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ Ë ÆÎâ
ÕÓËÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ.10

¥Îâ ÐËÕÓÑ×ÕÑÓÏÇÕÂÐÑÄ Ë ÐËÕÓÑØÎÑÓÏÇÕÂÐÑÄ àÐÕÂÎßÒËË
ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÐËÉÇ, ÚÇÏ
ÆÎâ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ.

¡ÐÂÎËÊ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÆÎËÐ ÔÄâÊÇÌ Ë ÖÅÎÑÄ Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏ
ÔÑÔÕÑâÐËË ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÃÝâÔÐËÕß, ÒÑÚÇÏÖ ËÏÇÐÐÑ ÆÎâ ÐËÕ-
ÓÑ×ÕÑÓÏÇÕÂÐÂ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÐÂËÃÑÎßÛÇÇ ÔÐËÉÇÐËÇ àÐÇÓÅËË
ÂÍÕËÄÂÙËË.

£ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ¯¯± ÐËÕÓÑ×ÕÑÓÏÇÕÂÐÑÄ
ÂÕÑÏÞ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë ÂÊÑÕÂ ÊÂÓâÉÇÐÞ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑ, Â ÂÕÑÏ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ì ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 6), Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ Ä
ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ¯¯± ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ (Ë ÐËÕÓÑØÎÑÓ-
ÏÇÕÂÐÂ) ÂÕÑÏ ÂÊÑÕÂ ÐÇÔÇÕ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÌ ÊÂÓâÆ, Â ÂÕÑÏÞ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ ì ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞÇ ÊÂÓâÆÞ. ´ÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, ÂÕÑÏÞ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÇ ÑÕÕÂÎ-
ÍËÄÂáÕÔâ, Â ÄÑ ÐËÕÓÑ×ÕÑÓÏÇÕÂÐÂØ ì ÒÓËÕâÅËÄÂáÕÔâ.
£ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÆÎËÐÂ ÔÄâÊË C7O
ÏÑÐÑÕÑÐÐÑ ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ Ä ÓâÆÖ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐ, ÐËÕÓÑ×ÕÑÓ-
ÏÇÕÂÐ, ÐËÕÓÑÆË×ÕÑÓÏÇÕÂÐ, ÐËÕÓÑÕÓË×ÕÑÓÏÇÕÂÐ. £ àÕÑÏ
ÓâÆÖ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÌ ÊÂÓâÆ ÐÂ ÂÕÑÏÇ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÓÇÊÍÑ ÖÄÇÎË-
ÚËÄÂÇÕÔâ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÊÂÓâÆ ÐÂ ÂÕÑÏÇ ÂÊÑÕÂ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÏÂÎÑ.
³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÆÄÇ ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÞÇ ÕÇÐÆÇÐ-
ÙËË: ÒÓËÕâÉÇÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ
ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ Ë ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËÇ ÏÇÉÆÖ
ÂÕÑÏÂÏË ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë ÂÊÑÕÂ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÓÇÂÍÙËË ÐËÕÓÑ×ÕÑÓ-
ÏÇÕÂÐÂ ÒÓÇÄÂÎËÓÖÇÕ ÒÓËÕâÉÇÐËÇ, ÚÕÑ Ë ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÃÑÎßÛÇÌ
ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÏÖ
ÖÏÇÐßÛÇÐËá àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË. £ ÐËÕÓÑÆË×ÕÑÓ- Ë
ÐËÕÓÑÕÓË×ÕÑÓÏÇÕÂÐÇ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÇ ÊÂÓâÆÞ ÐÂ ÂÕÑÏÇ ÖÅÎÇ-
ÓÑÆÂ ÆÑÔÕËÅÂáÕ ÑÚÇÐß ÃÑÎßÛÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ, ÒÑàÕÑÏÖ ÄÑÊ-
ÓÂÔÕÂÇÕ ÓÑÎß ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ Ë ÊÂÏÇÕÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÃÂÓßÇÓ
ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÐËÕÓÑ×ÕÑÓÏÇÕÂÐÑÏ.

¥Îâ 1-ÐËÕÓÑ-1-×ÕÑÓàÕÂÐÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÃÂÓßÇÓ ÓÇÂÍÙËË
ÔÐËÉÂÇÕÔâ (ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÐËÕÓÑàÕÂÐÑÏ) ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÓÇÂÍÙËË ÐËÕÓÑ×ÕÑÓÏÇÕÂÐÂ. £ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ
ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ ÏËÐËÏÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÃÂÓßÇÓÂ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÆÎâ 1-ÐËÕÓÑ-1,1-ÆË×ÕÑÓàÕÂÐÂ.

988 ¤.®.·ÓÂÒÍÑÄÔÍËÌ, ¡.¤.ºÂÏÑÄ, ¦.£.¯ËÍÑÎÂÇÄÂ, ¥.£.¹ÂÚÍÑÄ



£ ÓâÆÖ ÐËÕÓÑØÎÑÓÏÇÕÂÐÑÄ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒË-
ÓÑÄÍÂ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÍÑÐÍÖÓËÓÑÄÂÕß Ô ÓÂÆËÍÂÎßÐÞÏ ÓÂÔÒÂÆÑÏ.
£Ñ-ÒÇÓÄÞØ, Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÚËÔÎÂ ÂÕÑÏÑÄ ØÎÑÓÂ ÓÇÊÍÑ ÖÏÇÐß-
ÛÂÇÕÔâ àÐÇÓÅËâ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË C7N (ÐÂ 34 Í¥É .ÏÑÎß71

Ä ÐËÕÓÑØÎÑÓÏÇÕÂÐÇ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÑÏ 21), ÕÑÅÆÂ
ÍÂÍ àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË
ÔÐËÉÂÇÕÔâ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛÇ (ÐÂ 15 Í¥É .ÏÑÎß71).

£Ñ-ÄÕÑÓÞØ, ÊÐÂÚÇÐËÇ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ
ÆÎâ ÓÂÆËÍÂÎßÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍÑÇ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÎâ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ Ë ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÇÅÑ
ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ËÔÍÎáÚÂÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐËâ¯¯±ÒÓË ËÊÖÚÇÐËÇ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ
ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ.

´ÂÍÑÌ ÄÞÄÑÆ, ÑÆÐÂÍÑ, ÐÇ ÑÃÝâÔÐâÇÕ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÐËÊÍÖá
ÄÇÎËÚËÐÖ ÃÂÓßÇÓÂ¯¯± (215.5 ë 238.5 Í¥É .ÏÑÎß71), ÒÑÎÖÚÇÐ-

N

O3

C1

O4

X5

X6

X7

2

´ÂÃÎËÙÂ 5. ¤ÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë ËÔØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ (Ä ÔÍÑÃÍÂØ) Ë àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÐËÕÓÑ-
ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-31G(d).

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ ²ÂÔÔÕÑâÐËâ, ÒÏ µÅÎÞ, ÅÓÂÆ DH 6�298 ,
Í¥É .ÏÑÎß71

C1N2 N2O3 C1O3 N2O4 O3C1N2 C1N2O3 O3N2O4

CH3NO2 194.8 129.8 200.7 120.5 38.3 73.3 118.7 279.1
X5=X6=X7=H (149.9) (122.6) (233.7) (122.8) (27.7) (117.7) (125.9)

CH2FNO2 197.8 129.6 197.9 120.4 38.2 70.9 118.8 210.9
X5=X6=H, X7=F (152.1) (121.7) (235.7) (122.7) (27.0) (118.4) (127.7)

CHF2NO2 196.7 129.2 199.4 120.3 38.1 72.1 119.4 233.9
X5=H, X6=X7=F (154.0) (121.8) (237.0) (122.4) (27.0) (118.0) (128.2)

CF3NO2 192.2 129.3 196.0 119.8 38.9 72.1 119.9 246.4
X5=X6=X7=F (155.0) (121.8) (236.7) (122.0) (27.3) (117.0) (128.7)

CH2ClNO2 195.2 128.3 206.3 120.4 37.1 76.1 119.5 264.9
X5=Cl, X6=X7=H 7 7 7 7 7 7 7 7

CHCl2NO2 214.9 128.5 218.8 120.8 34.4 74.5 117.5 252.7
X5=X6=Cl, X7=H (154.5) (121.7) (237.3) (122.4) (26.9) (118.0) (127.8)

CCl3NO2 220.8 128.3 221.0 120.9 33.8 73.2 116.6 251.0
X5=X6=X7=Cl (161.3) (121.2) (242.1) (121.5) (26.5) (117.2) (128.5)

CHFClNO2 203.8 128.4 210.5 120.6 36.1 74.8 119.0 248.1
X5=Cl, X6=F, X7=H (154.1) (122.2) (233.3) (121.7) (28.4) (114.6) (128.3)

CF2ClNO2 199.2 129.1 202.4 120.0 37.5 72.6 119.0 248.5
X5=Cl, X6=X7=F (156.3) (121.7) (235.8) (121.6) (27.8) (115.5) (128.9)

CFCl2NO2 208.1 128.9 209.2 120.3 36.0 72.5 117.6 250.6
X5=X6=Cl, X7=F (158.3) (121.5) (238.0) (121.5) (27.3) (115.9) (128.9)

CH2BrNO2 190.6 128.4 203.2 120.4 37.9 76.4 120.0 264.0
X5=Br, X6=X7=H (152.4) (121.7) (238.4) (122.7) (26.1) (120.4) (127.1)

CH3CH2NO2 201.9 129.7 207.1 120.9 37.0 73.7 118.2 262.3
X5=X7=H, X6=CH3 (151.7) (122.6) (236.1) (122.7) (27.2) (27.2) (125.7)

CH3CHFNO2 205.1 128.2 213.1 121.2 35.6 75.6 119.0 239.7
X5=F, X6=CH3 , X7=H (153.3) (121.9) (236.9) (122.8) (26.9) (118.4) (127.0)

CH3CF2NO2 207.9 129.2 208.7 120.8 36.1 72.3 118.1 231.4
X5=X7=F, X6=CH3 (155.9) (121.9) (238.2) (122.3) (27.0) (117.6) (127.6)

CH3CHClNO2 212.9 128.6 217.6 121.0 34.8 74.6 117.7 251.5
X5=Cl, X6=CH3 , X7=H (153.1) (122.2) (236.0) (122.6) (27.3) (117.5) (126.6)

CH3CCl2NO2 222.0 128.8 221.5 121.0 33.8 72.9 116.6 246.0
X5=X7=Cl, X6=CH3 (157.4) (122.3) (237.5) (121.5) (27.7) (115.6) (127.2)

´ÂÃÎËÙÂ 6. ©ÂÓâÆÞ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ (Ä ÇÆËÐËÙÂØ ÊÂÓâÆÂ àÎÇÍÕÓÑÐÂ) Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ÐÇÍÑÕÑÓÞØ
ÂÎË×ÂÕËÚÇÔÍËØ C-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (ÓÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-31G(d)).

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ ¡ÕÑÏÞ ³ÑÇÆËÐÇÐËÇ ¡ÕÑÏÞ

C N O C N O

CH3NO2 70.293 0.300 70.350 CH2ClNO2 70.234 0.330 70.337
CH2FNO2 0.160 0.307 70.368 CH3CH2NO2 70.124 0.278 70.369
CHF2NO2 0.519 0.297 70.357 CH2FCH2NO2 0.311 0.278 70.369
CF3NO2 0.897 0.318 70.345 CHF2CH2NO2 0.685 0.279 70.375

µÔÒÇØË ØËÏËË 78 (10) 2009 989



ÐÖáÏÇÕÑÆÑÏª¬®¶¥,33 Â ÕÂÍÉÇ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÇ ËÐÕÇÐÔËÄÐÞÇ
ÒËÍË Ô m/z 30, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ ËÑÐÖ NO+, Ä ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÂØ
ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ (A1). °ÆÐÂÍÑ ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇ-
ÕËÕß, ÚÕÑ ÒÓË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÏ ÓÂÊÎÑÉÇÐËË ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ ÑÍÔËÆ
ÂÊÑÕÂ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÑÆÖÍÕÑÏ ÃÑÎÇÇ ÅÎÖÃÑÍËØ ÔÕÂÆËÌ ÒÓÇÄÓÂ-
ÜÇÐËâ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÇÅÑ ÄÞØÑÆ ÏÂÎÑ ÚÕÑ ÅÑÄÑÓËÕ Ñ ÒÓËÓÑÆÇ
ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÓÇÂÍÙËË.

±ÇÓÄÑÇ ËÊ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÑÃÝâÔÐÇÐËÌ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞØ ×ÂÍÕÑÄ
ÏÑÉÇÕ ÊÂÍÎáÚÂÕßÔâ Ä ÒÓÑÕÇÍÂÐËË Ä ÖÔÎÑÄËâØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ
ÄÕÑÓËÚÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÓÇÍÑÏÃËÐÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎÑÄ, ÑÃÓÂÊÖá-
ÜËØÔâ ÒÓË ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÏ ÓÂÊÓÞÄÇ ÔÄâÊË C7N, ÒÑ ÍËÔÎÑ-
ÓÑÆÖ Ô ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÕÓÞÄÑÏ NO

.
.

¥ÓÖÅÑÇ, ÐÂ ÐÂÛ ÄÊÅÎâÆ, ÐÂËÃÑÎÇÇ ËÐÕÇÓÇÔÐÑÇ ÑÃÝâÔ-
ÐÇÐËÇ ì ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÓÇÂÎËÊÂÙËË ¯¯± Ä ÆÄÇ ÔÕÂÆËË ÚÇÓÇÊ
ÃËÓÂÆËÍÂÎßÐÞÇ ÒÇÓÇØÑÆÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ:44

CH3NO2 [A2]= [H2CH_ONO], (9)
A1 A3

[H2CH_ONO] [A4]= CH3ONO. (10)
A3 A5

¯ÂÏÇÍ ÐÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÑÆÑÃÐÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÏÑÉÐÑ
ÐÂÌÕË Ä ÓÂÃÑÕÇ 45, ÐÑ ÇÇ ÂÄÕÑÓ ÑÃÐÂÓÖÉËÎ ÎËÛß ÑÃÎÂÔÕß
ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ (°±³), Â ÐÇ ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÎ ±³ Ë,
ÍÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÐÇ ÆÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ÆÂÐÐÂâ °±³ ÄÑÑÃÜÇ ÑÕÐÑÔËÕÔâ
Í ËÔÔÎÇÆÖÇÏÑÏÖ ÒÓÑÙÇÔÔÖ. ¿ÕÑ ÐÇ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÇÏÖ ÔÆÇÎÂÕß
ÍÂÍËÇ-ÎËÃÑ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÞÇ ÄÞÄÑÆÞ. ¹ÕÑ ÍÂÔÂÇÕÔâ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËâ
ÒËÍÂ Ô m/z 30 Ä ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÂØ,46 ë 49 ÕÑ àÕÑ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß
ÔÎÇÆÔÕÄËÇÏ ÓÂÔÒÂÆÂ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ, Â ÐÇ ÔÂÏÑÅÑ ÐËÕÓÑ-
ÏÇÕÂÐÂ (àÕÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÑÃÔÖÉÆÂÇÕÔâ ÐËÉÇ). £ ÓÂÃÑÕÂØ 41, 44

ÃÞÎÑ ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÒÑÆÓÑÃÐÑÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ
ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÆÄÖÔÕÂÆËÌÐÑÌ ÃËÓÂÆËÍÂÎßÐÑÌ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ
ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË.

¯Â ÓËÔ. 4 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÓÂÔ-
ÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ (A1), ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-
31G(d).

¬ÂÍ ÖÉÇ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÒÓÑÕÇ-
ÍÂÇÕ ÐÇ Ä ÑÆÐÖ ÔÕÂÆËá, Â Ä ÆÄÇ (A1 ? [A2]= ? A3 ? [A4]= ?
A5), Ë (Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÅËÒÑÕÇÊÞ ÄÕÑÓËÚÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÓÇÍÑÏÃË-
ÐÂÙËË ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÓÂÆËÍÂÎÑÄ) ÐÂ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÌ ÔÕÂÆËË
ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÍÑÏÒÎÇÍÔ [CH3_NO2] (A3). ­ËÏËÕËÓÖáÜËÏ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ÐÇ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ àÕÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ, Â ÇÅÑ
ÓÂÔÒÂÆ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÌ ÃÂÓßÇÓ ÔÍÑÓÑÔÕßÑÒÓÇ-
ÆÇÎâáÜÇÌ ÔÕÂÆËË ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ 22 Í¥É .ÏÑÎß71 ÐËÉÇ ÃÂÓßÇÓÂ
ÑÆÐÑÔÕÂÆËÌÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË ¯¯± (ÔÏ. ÓËÔ. 4).

¯Â ÓËÔ. 5 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ (9) Ë (10) ÆÄÖÔÕÂÆËÌÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ
ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË, Â ÕÂÍÉÇ ÊÂÓâÆÞ Ë ÔÒËÐÑ-
ÄÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÐÂ ÂÕÑÏÂØ.

¯ÇÑÃØÑÆËÏÑ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ àÐÇÓÅËâ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ [A2]= ÄÔÇÅÑ ÐÂ 0.01 Í¥É .ÏÑÎß71 ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ àÐÇÓÅËá
ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ A3 (ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ àÐÇÓÅËË ÐÖÎÇÄÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ).
±ÓË ÖÚÇÕÇ ÒÑÒÓÂÄÑÍ ÐÂ ÐÖÎÇÄÞÇ ÍÑÎÇÃÂÐËâ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÂâ
àÐÕÂÎßÒËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ A3 ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÄÞÛÇ
(ÐÂ 2.5 Í¥É .ÏÑÎß71) ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑÌ àÐÕÂÎßÒËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ [A2]= (ÔÏ. ÓËÔ. 4). ´ÂÍÂâ ËÐÄÇÓÔËâ ì
ÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÏÂÎÑÅÑ ÓÂÊÎËÚËâ àÐÇÓÅËÌ Ë ÕÑÅÑ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÂ,
ÚÕÑ Ä ±³ ÐÂ ÑÆÐÖ ÔÕÇÒÇÐß ÔÄÑÃÑÆÞ ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ä ÎÑÍÂÎßÐÑÏ
ÏËÐËÏÖÏÇ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ àÐÇÓÅËâ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ A3 ÐÂ
2.9 Í¥É .ÏÑÎß71 ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ Ö ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÖÆÂÎÇÐÐÞØ ÓÂ-
ÆËÍÂÎÑÄ ³¯3

.
Ë NO2

.
(ÃÇÊ ÒÑÒÓÂÄÑÍ ÐÂ ÐÖÎÇÄÞÇ ÍÑÎÇÃÂÐËâ).

©ÂÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÓÂÆËÍÂÎÑÄ ³¯3
.
Ë NO2

.
Ô ÑÃÓÂ-

ÊÑÄÂÐËÇÏ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ A3 ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÃÇÊÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑ.
£ ÕÂÃÎ. 7 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÆÂÐÐÞÇ ÑÃ àÐÕÂÎßÒËâØ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ,

ÆËÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÂØ Ë àÐÕÓÑÒËâØ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ, ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ë ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ ÆÄÖÔÕÂÆËÌÐÑÌ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕ-
ÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË.

A1

A2 A3

A8 A6
A4

A9

A5

A7

A10 A11

A12

2
3
6
.0

2
3
8
.4

2
7
0
.0

2
7
8
.3

1
0
0
.9

2
5
6
.8

2
3
3
.6

1
6
5
.0

1
7
1
.7

6.6 88.1

DE, Í¥É .ÏÑÎß71

[A6]=

A10

CH3O
.
+NO

.

A3 A5

CH3ONO[CH3_NO2][A2]=

[A8]= [A11]=

[A4]=

A7

CH3
.
+NO2

.

A1

CH3NO2

A9

CH2N(O)OH

A12

CH2O+HNO

²ËÔ. 4. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ (A1), ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-31G(d).
©Â ÐÑÎß ÒÓËÐâÕÂ àÐÕÂÎßÒËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ.44

990 ¤.®.·ÓÂÒÍÑÄÔÍËÌ, ¡.¤.ºÂÏÑÄ, ¦.£.¯ËÍÑÎÂÇÄÂ, ¥.£.¹ÂÚÍÑÄ



¯Â ÓËÔ. 4 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÕÂÍÉÇ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞÇ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÞ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÂÍÕÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ: ÑÆÐÑÔÕÂÆËÌ-
ÐÂâ ¯¯± (A1 ? [A6]= ? A5); ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË
C7N (A1 ? A7); 1,4-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ô
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÂÙË-×ÑÓÏÞ (A1 ? [A8]= ? A9). ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ,
ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÆÄÂ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÒÖÕË ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ÓÂÊÄËÕËâ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÂ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË: ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ
ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË O7N Ä ÏÇÕËÎÐËÕÓËÕÇ (A5 ? A10) Ë ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËÇ ×ÑÓÏÂÎßÆÇÅËÆÂ Ë HNO (A5 ? [A11]= ? A12).

¿ÐÕÂÎßÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÔÒÂÆÂ ÏÇÕËÎÐËÕÓËÕÂ ÐÂ ×ÓÂÅ-
ÏÇÐÕÞ CH3O

.
Ë NO

.
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ (ÐÂ *90 Í¥É .ÏÑÎß71)

ÐËÉÇ, ÚÇÏ àÐÕÂÎßÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÎËÏËÕËÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÆËË.

°ÃÓÂÕÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÓÇÍÑÏÃËÐÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎÑÄ âÄÎâÇÕÔâ
ÃÇÊÃÂÓßÇÓÐÞÏ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ ÐÂÎËÚËÇ ÐÑÄÑÅÑ ÍÂÐÂÎÂ
ÓÇÂÍÙËË¯¯±Ä ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÇ, ÍÑÕÑÓÞÌÏÑÉÇÕ ÍÑÐÍÖÓËÓÑÄÂÕß
Ô ÓÂÆËÍÂÎßÐÞÏ ÏÇØÂÐËÊÏÑÏ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ. ³ÖÆâ ÒÑ
ÄÇÎËÚËÐÂÏ àÐÕÓÑÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË, ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÞÇ ÏÐÑ-
ÉËÕÇÎË ÆÄÖØ ÔÕÂÆËÌ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ¯¯± ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÓÇÄÞÛÂáÕ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ¡-×ÂÍÕÑÓÂ ÓÇÂÍÙËË ÓÂÆËÍÂÎß-
ÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÆÑÎÉÐÂ ÓÇÂÎËÊÑÄÂÕßÔâ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÐÇÑÃÞÚÐÂâ Ä ÓâÆÖ C-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔËÕÖÂÙËâ: Ô
ÒÑÄÞÛÇÐËÇÏ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÆÑÎÉÇÐ ÄÑÊÓÂÔÕÂÕß ÄÍÎÂÆ ¯¯±.
±ÓËÄÇÆÇÐÐÞÌ ÄÞÛÇ ÏÇØÂÐËÊÏ ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÑÃÝâÔ-
ÐâÇÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ.13 ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ
ÍÑÔÄÇÐÐÞÇ ÖÍÂÊÂÐËâ ÐÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÓÇÂÎËÊÂÙËË ÆÂÐÐÑÅÑ
ÒÓÑÙÇÔÔÂ Ë Ä ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂØ ËÊÖÚÇÐËâ ÍËÐÇÕËÍË
ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ. ´ÂÍ, Ä ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ 3

àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÐËÕÓÑÂÎÍÂ-
ÐÑÄ ÑÕÏÇÚÂÇÕÔâ ÓÂÊÎËÚËÇ Ä ÊÐÂÚÇÐËâØ ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍËØ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÄ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ, ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ Ä
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞØ ËÐÕÇÓÄÂÎÂØ.

£ÔÇ ÆÓÖÅËÇ ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÞÇ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÅÂÊÑ-
×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ, ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÐÇ ÏÑÅÖÕ ÍÑÐÍÖÓË-
ÓÑÄÂÕß Ô ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞÏË ÄÞÛÇ ÒÓÑÙÇÔÔÂÏË: ÓÂÆËÍÂÎßÐÞÏ
ÓÂÔÒÂÆÑÏ, àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇÏ HNO2 Ë ¯¯±. ¯ÂËÃÑÎßÛËÌ
ËÐÕÇÓÇÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÓÇÂÍÙËâ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ,
ÍÑÕÑÓÂâ ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÇ 35. ´ÇÑÓÇÕË-
ÚÇÔÍÑÇ ËÊÖÚÇÐËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÐËÕÓÑÐÑÄÞØ ÍËÔÎÑÕ Ä
ÒÑÎËÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÂØ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÚËÔÎÂ ÅÓÖÒÒ
NO2 Ä a-ÒÑÎÑÉÇÐËË ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÔÐËÉÂÇÕ àÐÕÂÎßÒËá ÂÍÕËÄÂ-
ÙËË ÓÇÂÍÙËË. ¯Â ÑÔÐÑÄÇ àÕËØ ÆÂÐÐÞØ Ä ÓÂÃÑÕÇ 50 ÃÞÎ ÒÓÇÆ-
ÎÑÉÇÐ ÏÇØÂÐËÊÏ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ ÄÑÆÞ ËÊ ÂÙË-×ÑÓÏ
ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ, ÆËÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ Ë ÆÓÖÅËØ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ, ËÏÇá-
ÜËØ Ä a-ÒÑÎÑÉÇÐËË ÆÄÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ.

±ÓÇÆÎÂÅÂÇÏÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÑÃÝâÔÐâÇÕ ÑÔÑÃÑÇ ÏÇÔÕÑ ÆËÐËÕ-
ÓÑÏÇÕÂÐÂ Ä ÓâÆÖ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ. ¥ËÐËÕÓÑÏÇÕÂÐ ì ÇÆËÐÔÕ-
ÄÇÐÐÑÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ Ä ÓâÆÖ, ËÏÇáÜÇÇ Ä a-ÒÑÎÑÉÇÐËË ÆÄÇ
ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ (ÖÔÎÑÄËÇ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÅÑ ÖÏÇÐßÛÇÐËâ ÃÂÓßÇÓÂ
ÓÇÂÍÙËË) Ë ÆÄÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂáÜËØ ÄÑÊÏÑÉ-
ÐÑÔÕß àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑÆÞ. ±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ
ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË MINDO/3 Ë PM3,50 ÎËÏËÕË-
ÓÖáÜÂâ ÒÓÑÙÇÔÔ Ä ÙÇÎÑÏ ÔÕÂÆËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÂÙË-×ÑÓÏÞ
ÆËÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ ËÏÇÇÕ ÃÂÓßÇÓ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÏÇÐßÛÇ ÄÇÎËÚËÐÞ
D(C7N).°ÆÐÂÍÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ Ô ÒÑÏÑÜßáÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ Ë
DFT-ÏÇÕÑÆÑÄ ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ àÕÑÕ ÄÞÄÑÆ ÑÛËÃÑÚÇÐ Ë ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂÇÏÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐ ÒÓË ÅÂÊÑ×ÂÊ-
ÐÑÏ ÓÂÔÒÂÆÇ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ.51, 52 £ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ ÐÇÎßÊâ
ÒÑÎÐÑÔÕßá ËÔÍÎáÚÂÕß ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÇÅÑ ÓÇÂÎËÊÂÙËË ÒÓË ÉËÆ-
ÍÑ×ÂÊÐÑÏ ÓÂÔÒÂÆÇ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë ÆËÐËÕÓÑÏÇ-
ÕÂÐÂ, ÐÂ ÚÕÑ ÖÍÂÊÞÄÂáÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ.53

©ÐÂÚËÕÇÎßÐÂâ ÚÂÔÕß ÔÄÇÆÇÐËÌ Ñ ÏÇØÂÐËÊÏÇ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÃÞÎÂ ÒÑÎÖÚÇÐÂ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕÓËË. ±ÓË àÕÑÏ, ÑÆÐÂÍÑ, ÔÎÇÆÖÇÕ ËÏÇÕß Ä
ÄËÆÖ, ÚÕÑ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÓÇÅËÔÕÓÂÙËË ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÏÑÅÖÕ ÓÂÔ-
ÒÂÆÂÕßÔâ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÞ, ÑÃÓÂÊÖáÜËÇÔâ Ä ÍÂÏÇÓÇ ÏÂÔÔ-
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²ËÔ. 5. ³ÕÓÖÍÕÖÓÞ (ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË Ä ÒÏ) Ë ÊÂÓâÆÞ (Ä ÔÍÑÃÍÂØ ì
ÔÒËÐÑÄÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË) (Ä Â. Ç.) ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ÔËÐÅÎÇÕÐÞØ ÃËÓÂÆËÍÂÎß-
ÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÒÇÓÄÑÌ (A2) Ë ÄÕÑÓÑÌ (A4) ÔÕÂÆËÌ, Â
ÕÂÍÉÇ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÅÑ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÃËÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ
A3 ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÆÄÖÔÕÂÆËÌÐÑÌ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË
(ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).44

´ÂÃÎËÙÂ 7. ¿ÐÕÂÎßÒËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ, ÆËÒÑÎßÐÞÇÏÑÏÇÐÕÞ Ë àÐÕÓÑ-
ÒËË ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ, ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ë ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ ÆÄÖ-
ÔÕÂÆËÌÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË (ÔÏ.
ÓËÔ. 4).

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ DH f , m, ¥ DS,
ËÎË ±³ Í¥É .ÏÑÎß71 ¥É .ÏÑÎß71 .K71

CH3NO2 (A1) 767.9 3.4747 317.4
[A2]= 168.0 0.2438 391.0
[CH3_NO2] (A3) 170.5 0.2532 238.4
[A4]= 188.8 2.6773 341.7
CHONO (A5) 761.4 2.4772 311.7
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ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕÓÂ ÒÓË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÏ ÖÆÂÓÇ Ë ÐÇÔÖÜËÇ ËÊÃÞÕÑÚÐÖá
àÐÇÓÅËá. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, Ä ÍÂÏÇÓÇ ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕÓÂ ÑÕÔÖÕ-
ÔÕÄÖÇÕ ÏÂÍÔÄÇÎÎ-ÃÑÎßÙÏÂÐÑÄÔÍÑÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÒÑ ÍËÐÇÕË-
ÚÇÔÍËÏ àÐÇÓÅËâÏ, ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑÇ ÆÎâ ÕÇÓÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ.
±Ñ àÕÑÌ ÒÓËÚËÐÇ ÍÂÐÂÎÞ ÓÂÔÒÂÆÂ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂ-
ÎÑÄ ÑÚÇÐß ÚÂÔÕÑ ÐÇ ÔÑÄÒÂÆÂáÕ, ØÑÕâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ ÂÐÂÎÑÅËË
ÄÑÊÏÑÉÐÞ. ±ÑàÕÑÏÖ Ä ÓâÆÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÅÂÊÑ×ÂÊÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐÂ
ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÔÕÂÆËâØ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕ-
ÓËË 46 ë 49 ÐÇ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÆÂÐÐÞÏË ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËÌ.3 £ ÓÂÃÑÕÂØ 54, 55 ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÒÑÆÓÑÃÐÑÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ
ËÊÖÚÇÐËÇ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÑÄ ÐËÕÓÑÏÇ-
ÕÂÐÂ Ë ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ.

¯Â ÓËÔ. 6 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÓÂÔ-
ÒÂÆÂ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ (B1);54, 55 ËÊ ÐÇÇ ÄËÆÐÑ,
ÚÕÑ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ B1 ÄÑÊÏÑÉÐÂ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËâ ÚÇÓÇÊ ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ B2 Ä ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎ B3, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÔÄâÊß
C7N ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ (ÐÂ 35.5 ÒÏ) ÆÎËÐÐÇÇ. ¿ÕÂ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËâ
ÎÇÉËÕ ÐÂ ÒÖÕË ÐÂËÃÑÎÇÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÄÞÅÑÆÐÞØ ÍÂÐÂÎÑÄ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâB1ìÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË
(B1 ? [B2]= ? B3 ? [B4]= ? B5) Ë ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË C7N
(B1 ? [B2]= ? B3 ? [B6]= ? B7). 1,4-³ËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ
ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ ËÊ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂ-
ÆËÍÂÎÂ B1 (B1 ? [B8]= ? B9).

±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÖáÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÇ
ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÂÍÕËÄÂÙËË ÆÎâ ÓâÆÂ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÒÓÑÙÇÔ-
ÔÑÄ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÑÄ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
ÓÇÂÍÙËâÏË ÏÑÎÇÍÖÎ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÃÂÓßÇÓ ¯¯± ÆÎâ ÍÂÕËÑÐ-
ÓÂÆËÍÂÎÂ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ (B1) ÐËÉÇ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÏÑÎÇÍÖÎÑÌ
A1 ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ Ä 5 ÓÂÊ (ÔÓ. ÓËÔ. 4 Ë 6).

¡ÐÂÎËÊ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ
ÙÇÐÕÓÂ ËÔØÑÆÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÐËÕÓÑ-
ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ÆÎâ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ Ë ÇÅÑ ÍÂÕËÑÐ-
ÓÂÆËÍÂÎÂ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÑÐË ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÑ ÓÂÊÎË-
ÚÂáÕÔâ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË C7N Ä ØÑÆÇ
¯¯± ÏÑÎÇÍÖÎÞ A1 Ë ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ B1 ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ 45 Ë 50 ÒÏ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÒÑÔÎÇÆÐÇÏ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ÒÓÑÚÐÑÔÕß ÔÄâÊË C7N, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÔÐËÉÇ-
ÐËá ÃÂÓßÇÓÂ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË. ´ÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ
ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÑÃÝâÔÐâÇÕ ÒÑâÄÎÇÐËÇ ËÑÐÂ NO+ Ä
ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÇ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
A1.46 ë 49 ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ
ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕÓËË ÆÎâ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÐÂÆÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÓÂÔÒÂÆÂ Ë ÏÑÎÇÍÖÎ, Ë
ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÑÄ.

III. ®ÇØÂÐËÊÏ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÐËÕÓÑÂÎÍÇÐÑÄ

1. ®ÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ Ë ÃËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏÞ
ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÏÖ ÓÂÔÒÂÆÖ ÐËÕ-
ÓÑÂÎÍÇÐÑÄ (Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ) ÄÇÔßÏÂ ÏÂÎÑ-
ÚËÔÎÇÐÐÞ.1, 3, 56, 57 ©Â ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ
ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÔÄÇÆÇÐËâ Ñ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ Ë ÕÇÓÏÑ-
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë ÔÑÔÕÂÄÇ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ
ÓÇÂÍÙËË ÐÂ ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÔÕÂÆËâØ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ. £ÔÇ àÕÑ ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÑÔÎÑÉÐâÇÕ ÄÞâÔÐÇÐËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔ-
ÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÇÐÑÄ Ë ÑÃÔÖÉÆÇÐËÇ ÄÎËâÐËâ ÔÕÓÑÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ
ÐÂ ÄÇÎËÚËÐÖ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÂÍÕÂ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔ-
ÒÂÆÂ.

¥ÑÎÅÑÇ ÄÓÇÏâ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÎË, ÑÔÐÑÄÞÄÂâÔß ÐÂ ÃÎËÊÑÔÕË
àÐÇÓÅËÌ ÂÍÕËÄÂÙËË Ë ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÏÐÑÉËÕÇÎÇÌ
ÓÇÂÍÙËÌ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ Ë ÐËÕÓÑÂÎÍÇÐÑÄ Ô ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏ ÚËÔÎÑÏ
ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ, ÚÕÑ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐ (C1) Ë ÓâÆ ÆÓÖÅËØ a-ÐËÕ-
ÓÑÂÎÍÇÐÑÄ ÓÂÔÒÂÆÂáÕÔâ ÒÑ ÏÇØÂÐËÊÏÖ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ
HNO2 .1, 3, 56, 57 °ÆÐÂÍÑ ÇÔÎË ÆÎâ ÏÑÐÑÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ àÕÑÕ
ÏÇØÂÐËÊÏ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ ÒÑÆÓÑÃÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË Ñ ÔÑÔÕÂÄÇ
ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ, ÕÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ ÐÂÆÇÉÐÞÇ ÔÄÇÆÇÐËâ ÒÑ
ÔÑÔÕÂÄÖ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÐÂ ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÔÕÂÆËâØ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÑÕÔÖÕ-
ÔÕÄÖáÕ, Ë ÆÂÐÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ âÄÎâÇÕÔâ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍËÏ.

³ËÐÕÇÊ Ä 1998 Å. 1,1-ÆËÂÏËÐÑ-2,2-ÆËÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ 58 ÔÕË-
ÏÖÎËÓÑÄÂÎ ÒÓÑÄÇÆÇÐËÇ ÐÑÄÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÐËÕÓÑÂÎÍÇÐÑÄ.59, 60

¯ÇÑÃØÑÆËÏÑ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÒÑÎÖÚÇÐËá àÕÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
ÒÓÇÆÛÇÔÕÄÑÄÂÎË ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ,61 ÂÄÕÑÓÞ
ÍÑÕÑÓÞØ ÑÃÓÂÕËÎË ÄÐËÏÂÐËÇ ÐÂ ÕÑ, ÚÕÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ ËÏÇÇÕ
ÕÂÍÖá ÉÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÔÕÇØËÑÏÇÕÓËá, ÍÂÍ ÅÇÍÔÑÅÇÐ Ë ÑÍÕÑ-
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DH, Í¥É .ÏÑÎß71

²ËÔ. 6. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÍÂÕËÑÐ-
ÓÂÆËÍÂÎÂ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ (B1), ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-
31G(d) (ÊÂ ÐÑÎß ÒÓËÐâÕÂ àÐÕÂÎßÒËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ
ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ).54, 55

992 ¤.®.·ÓÂÒÍÑÄÔÍËÌ, ¡.¤.ºÂÏÑÄ, ¦.£.¯ËÍÑÎÂÇÄÂ, ¥.£.¹ÂÚÍÑÄ



ÅÇÐ, ÐÑ ÑÕÎËÚÂÇÕÔâ ÑÕ ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÃÑÎÇÇ ÒÓÑ-
ÚÐÞÏË ÔÄâÊâÏË.

³ àÕÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ ËÐÕÇÓÇÔ Í ËÊÖÚÇÐËá ÔÕÓÑÇÐËâ Ë ÓÇÂÍ-
ÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ÐËÕÓÑÂÎÍÇÐÑÄ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÄÑÊÓÑÔ Ä
ÔÄâÊË Ô ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÂÏË ËØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÄÊÓÞÄÚÂ-
ÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ.

£ 1998 Å. ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ
ÃÞÎÑ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,62, 63 ÚÕÑ ÃÂÓßÇÓ ÓÇÂÍÙËË àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ
ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ ËÊ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (ÕÂÃÎ. 8) ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ËÊÏÇÓÇÐÐÖá àÐÇÓÅËá ÂÍÕËÄÂ-
ÙËË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ (191.9 Í¥É .ÏÑÎß71) (ÔÏ.3). ¿ÕË
ÓÂÊÎËÚËâ ÆÑÔÕËÅÂÎË 33.5 ë 50.2 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÆÎâ ÓÂÊÐÞØ
ÐÂÃÑÓÑÄ ÃÂÊËÔÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ), ÚÕÑ ÄÞÛÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÌ ÒÑÅÓÇÛ-
ÐÑÔÕË ÑÙÇÐÍË ÃÂÓßÇÓÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ ÏÇÕÑÆÑÏ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË B3LYP/6-311++G(df,p) (ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÂ
ÑÙÇÐËÄÂÎÂÔß ÔÓÂÄÐÇÐËÇÏ ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ
àÐÕÂÎßÒËÌ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÆÎâ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÓÂÆË-
ÍÂÎÑÄ 64).

±ÑÎÖÚÇÐÐÂâ Ä ÓÂÃÑÕÇ 65 ÏÇÕÑÆÑÏ MP4/6-311+G(d,p)//
MP2(FC)/6-31G(d,p) ÄÇÎËÚËÐÂ ÃÂÓßÇÓÂ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ
HNO2 ËÊ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 8) ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ, ÐÑ Ë ÑÙÇÐÍÖ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-
311++G(df,p).62, 63, 66, 67

£ ÓÂÃÑÕÂØ 62, 63, 65 ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ Ë ÆÓÖÅËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ, Â ËÏÇÐÐÑ:

C2H3NO2 C2H3
.
+NO2

.
, (13)

C1

C2H3NO2 [C2]= [C2H2+H7O7N=O], (14)
C3

C2H3NO2 [C4]= C2H37O7N=O, (15)
C5

C2H3NO2 [C6]= CH2=C=N(O)7OH, (16)
C7

C2H3NO2 [C8]=
.
CH=CH7N

.
O7OH. (17)

C9

¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË àÕËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 8, ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÑÃÜËÇ ÊÂÓâÆÞ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ Ä
ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ C2, C4, C6, C8 Ë ÒÓÑÆÖÍÕÂØ C3, C5,
C7, C9 ÓÇÂÍÙËÌ (13) ë (17) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 7. ¿ÕÑÕ ÉÇ
ÓËÔÖÐÑÍ ÄÍÎáÚÂÇÕ ÆÂÐÐÞÇ Ñ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËË ÔÒËÐÑÄÑÌ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË ÐÂ ÂÕÑÏÂØ Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË C8 Ë ÒÓÑÆÖÍÕÇ C9
ÒÓÑÙÇÔÔÂ (17), ÍÑÕÑÓÞÇ ÆÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÆÂÐÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ
ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ ÚÇÓÇÊ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÇ ÃËÓÂÆËÍÂÎßÐÑÇ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ Ë Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÔËÐÅÎÇÕÐÞÌ ÃËÓÂ-
ÆËÍÂÎßÐÞÌ ÒÓÑÆÖÍÕ.

¯Â ÓËÔ. 7 Ë ÆÂÎÇÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÆÂÐÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÂ ÏÇÕÑÆÑÏ
B3LYP Ô ÐÂÃÑÓÑÏ ÃÂÊËÔÐÞØ ×ÖÐÍÙËÌ 6-31G(d). ¿ÕÑ ÏËÐË-
ÏÂÎßÐÞÌ ÃÂÊËÔ, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ØÑÓÑÛÑ ÒÇÓÇÆÂÇÕÔâ ÅÇÑÏÇÕÓËâ
ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑ ì ÓÂÊÐÑÔÕË Ä àÐÕÂÎßÒËâØ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ËÊÑÏÇÓÑÄ.64 °ÔÐÑÄÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËâ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ô ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËÇÏ àÕÑÅÑ ÃÂÊËÔÐÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ. ¥ÂÐÐÞÇ ÆÓÖÅËØ ÏÇÕÑÆÑÄ
ÒÑ ÅÇÑÏÇÕÓËË ËÔØÑÆÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ
Ë ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ (13) ë (17) ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä ÓÂÃÑ-
ÕÂØ 54, 62, 63, 65 ë 67.

¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÕÂÃÎ. 8, àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÄÔÇØ ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓÇÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÓÇÂÍÙËÌ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÓÇÄÞÛÂáÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÖá ÄÇÎËÚËÐÖ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ. ¢ÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ
ÒÓÑÆÖÍÕÂ ì 4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÂ (C11).

£ÒÇÓÄÞÇ ÒÑÆÑÃÐÂâ ÔØÇÏÂ ÃÞÎÂ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ 68 ÒÓË ÑÃÔÖÉ-
ÆÇÐËË ÄÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÅÑ ÒËÓÑÎËÊÂ b-ÐËÕÓÑÔÕËÓÑÎÑÄ:
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(18)

C11C1

´ÂÃÎËÙÂ 8. ¿ÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ (13) ë (18), ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÓÂÊÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË.62, 63

±ÓÑÙÇÔÔ (ÖÓÂÄÐÇÐËÇ) DH 6�298 , Í¥É .ÏÑÎß71

B3LYP a QCISD(T)/6-31G(d) b MP4/6-311+G(d,p)/ /MP2(FC)/6-31G(d,p) c

6-31G(d) 6-311++G(df,p)

²ÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË C7N (13) 281.2 268.4 289.5 291.2
¿ÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ HO7N=O (14) 243.4 223.9 253.2 232.6
¯ËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒ- 241.5 237.4 244.5 226.8
ÒËÓÑÄÍÂ (15)

1,3-H-³ËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ 257.6 249.2 274.8 256.0
Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ (16)

1,4-H-³ËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ 300.3 280.2 7 7
Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ (17)
°ÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ 4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2- 201.3 203.9 216.5 7
ÑÍÔËÆÂ (18)

a ³Ï.62, 63, 66, 67; b ÔÏ.54, 67; c ÔÏ.65.
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°ÔÐÑÄÐÞÏË ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË ÓÇÂÍÙËÌ (19) Ë (20) âÄÎâáÕÔâ
PhCHO Ë CH3CN ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÚÕÑ Ë ÒÑÔÎÖÉËÎÑ ÑÔÐÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÆÎâ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËâ àÕÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ 68,

ÍÂÍ Ë Ä ÓÂÃÑÕÂØ 69, 70, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞØ ÓÂÔÒÂÆÖ ÙËÔ-a,4-ÆËÐËÕÓÑ-
ÊÑÔÕËÎßÃÇÐÂ Ë 3-ÕÓÇÕ-ÃÖÕËÎ-4,4-ÆËÏÇÕËÎ-2-ÐËÕÓÑÒÇÐÕ-2-ÇÐÂ,
ÑÕÔÖÕÔÕÄÑÄÂÎË ÍÂÍËÇ-ÎËÃÑ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ËÎË àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ
ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÒÓÑÕÇÍÂÐËâ ÒÑÆÑÃÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ.

·ÑÕâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ C11 Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÕÇÓÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ ÐÇ ÃÞÎÑ ÆÑÍÂÊÂÐÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑ, ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÑÍÔÂÊÇÕÞ ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÙËÍÎËÊÂÙËÇÌ
ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÑÄ.71 ë 73

²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ ÓÇÂÍÙËË (18) (ÔÏ.
ÕÂÃÎ. 8) 54, 62, 63, 66, 67 ÃÎËÊÑÍ Í àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÑÙÇÐÍÇ
(191.9 Í¥É .ÏÑÎß71) (ÔÏ.3). ²ÂÊÎËÚËÇ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÑÍÑÎÑ
8 Í¥É .ÏÑÎß71, ÚÕÑ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ ÄÑÊÏÑÉÐÑÌ
ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÑÛËÃÍÂ Ä
8 ë 12 Í¥É .ÏÑÎß71 ÄÑÊÏÑÉÐÂ Ë ÒÓË ÓÂÔÚÇÕÇ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕË-
ÄÂÙËË, ÒÑàÕÑÏÖ ÔÑÅÎÂÔËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ
ÊÐÂÚÇÐËÌ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÓÇÂÍÙËË ÔÎÇÆÖÇÕ ÒÓËÊÐÂÕß ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓË-
ÕÇÎßÐÞÏ. ¢ÂÊËÔÞ 6-31G(d) Ë 6-311++G(df,p) (B3LYP) ÆÂáÕ
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7 ²ËÔ. 7. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊË (ÒÏ) Ë ÑÃÜËÇ ÊÂÓâÆÞ
ÐÂ ÂÕÑÏÂØ (Ä ÔÍÑÃÍÂØ ÔÒËÐÑÄÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË)
(Ä Â. Ç.) ÆÎâ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (C1), ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌC2,C4,C6,C8,C10 Ë ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ
C3, C5, C7, C9, C11 ÓÇÂÍÙËÌ (13) ë (18)
(ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).62, 63

994 ¤.®.·ÓÂÒÍÑÄÔÍËÌ, ¡.¤.ºÂÏÑÄ, ¦.£.¯ËÍÑÎÂÇÄÂ, ¥.£.¹ÂÚÍÑÄ



ÑÚÇÐß ÃÎËÊÍËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË. ³ÆÇÎÂÐÐÞÇ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÂÐËË ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP ÄÞÄÑÆÞ ÒÑÆÕÄÇÓÉ-
ÆÂáÕÔâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ËÊÖÚÇÐËâ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ (13) ë (18) ÐÇàÏÒË-
ÓËÚÇÔÍËÏ ÏÇÕÑÆÑÏ QCISD(T)/6-31G(d) 54 (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 8).

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÄÕÑÓËÚÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ C11 ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 8.

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÑÇ ÓÂÊÄËÕËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËË ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÃËÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ C12
(ÓËÔ. 9), ÍÑÕÑÓÞÌ ÏÑÉÇÕ ÓÂÔÒÂÆÂÕßÔâ ÕÓÇÏâ ÔÒÑÔÑÃÂÏË. ±ÇÓ-
ÄÞÌ ËÊ ÐËØ ÔÄâÊÂÐ Ô ÓâÆÑÏ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ
(C12?C13?C14), ÒÑÔÎÇ ÍÑÕÑÓÞØ ÃËÓÂÆËÍÂÎ C14 ÓÂÔÒÂÆÂ-
ÇÕÔâ ÐÂ ×ÑÓÏÂÎßÆÇÅËÆ Ë ÐËÕÓËÎÑÍÔËÆ (C15). £ÕÑÓÑÌ ì Ô
ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÑÌ Ä (Z )-2-(ÅËÆÓÑÍÔËËÏËÐÑ)ÂÙÇÕÂÎßÆÇÅËÆ
(C16) Ô ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏ ÇÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇÏ ÐÂ ÔËÐËÎßÐÖá Ë
ÏÖÓÂÄßËÐÖá ÍËÔÎÑÕÞ (C18). ´ÓÇÕËÌ ì Ô ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÑÌ Ä
2-ÐËÕÓÑÊÑÂÙÇÕÂÎßÆÇÅËÆ (C19) Ô ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏ ÓÂÔÒÂÆÑÏ ËÎË
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²ËÔ. 8. ³ØÇÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ 4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÂ (C11) (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-311++G(df,p)).62, 63

°ÍÑÎÑ ÔÕÓÇÎÑÍ ÖÍÂÊÂÐÞ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÇ àÐÕÂÎßÒËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ (Ä Í¥É .ÏÑÎß71).
©Â ÐÑÎß ÄÞÃÓÂÐÂ àÐÕÂÎßÒËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ.
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²ËÔ. 9. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ (ÒÏ) Ë ÊÂÓâÆÞ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ (ÔÒËÐÑÄÞÇ ÒÎÑÕ-
ÐÑÔÕË) (Ä Â. Ç.) ÆÎâ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ C33 Ë ÒÓÑÆÖÍÕÂ C12
ÓÇÂÍÙËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÃËÓÂÆËÍÂÎÂ 4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-
2-ÑÍÔËÆÂ (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).62, 63
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ÐÂ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ ÖÅÎÇÓÑÆÂ, ÏÇÕËÎßÐÞÌ ÓÂÆËÍÂÎ Ë NO (C21), ËÎË
ÐÂ ÔËÐËÎßÐÖá ÍËÔÎÑÕÖ, ÄÑÆÖ Ë CO (C26), ËÎË ÐÂ ÏÑÐÑÑÍÔËÆ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ë ÂÏÏËÂÍ (C32).

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÒÓË ÓÂÔÒÂÆÇ 4¯-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÂ ÑÃÓÂ-
ÊÖÇÕÔâ ÐÇ ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐ, Â ÃËÓÂÆËÍÂÎ C12, ÆÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÑÏ
ÚÇÅÑ ÔÎÖÉÂÕ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÊÂÓâÆÑÄ Ë ÔÒËÐÑÄÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ
(ÔÏ. ÓËÔ. 9), Â ÕÂÍÉÇ ÆËÒÑÎßÐÞÇ ÏÑÏÇÐÕÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ (ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÂ B3LYP/6-31G(d), ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâ C11 ì 3.82 ¥, ÆÎâ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ C33 ì 3.34 ¥,
ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ C12 ì 3.38 ¥). °ÐË ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ
ÄÞÔÑÍÖá ÔÕÇÒÇÐß ÒÑÎâÓËÊÂÙËË ÔÒËÐÑÄÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÐÂ ÂÕÑÏÇ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ë ÅÓÖÒÒÇ NO Ä ÃËÓÂÆËÍÂÎÇ ³12 Ë ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ
ÒÇÓÇÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÊÂÓâÆÑÄ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ËÔØÑÆÐÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÑÌ C11.

°ÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ C11 ÒÓË ÓÂÔ-
ÒÂÆÇ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (C1) ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ ÆÂÐÐÞÏË ÏÂÔÔ-
ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕÓËË.74 £ ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÂØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÐÂÃÎáÆÂáÕÔâ ËÐÕÇÐÔËÄÐÞÇ ÒËÍË ËÑÐÑÄ Ô m/z 44
([M7HCO]+) Ë m/z 43 ([M7H2CO]+), ÒÑÊÄÑÎËÄÛËÇ ÂÄÕÑÓÂÏ
ÓÂÃÑÕÞ 74 ÒÓÇÆÎÑÉËÕß ÏÇØÂÐËÊÏ, ÄÍÎáÚÂáÜËÌ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ C11 Ë C19. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, Ä ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÂØ ÒÓÑÆÖÍ-
ÕÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÒËÍË, ÑÕÄÇÚÂá-
ÜËÇ ËÑÐÂÏ [M7CO]+, [M7CH3]+, [M7NO]+ Ë ÆÓ., ÚÕÑ
ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕ ÄÞÄÑÆÞ Ñ ÓÇÂÎËÊÂÙËË ÏÇØÂÐËÊÏÂ, ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎÇÐÐÑÅÑ ÐÂ ÓËÔ. 8. °ÆÐÂÍÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÏÂÔÔ-
ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÆÎâ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ ÏÇØÂÐËÊÏÂ
ÓÇÂÍÙËË ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ ÄÑÊÓÂÉÇÐËâ, ÕÂÍ ÍÂÍ Ä ØÑÆÇ
ÒÑÆÑÃÐÑÅÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ ÏÑÅÖÕ ÓÂÔÒÂÆÂÕßÔâ ÐÇ ÔÂÏË ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ, Â ËØ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÞ. ·ËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÇÂÍÙËË ÒÑÔÎÇÆÐËØ
ËÏÇáÕ ÃÂÓßÇÓÞ ÂÍÕËÄÂÙËË, ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÎËÚÂáÜËÇÔâ ÑÕ
ÃÂÓßÇÓÑÄ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÚÕÑ
ÃÞÎÑ ÆÑÍÂÊÂÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (D1) ÏÇÕÑÆÑÏ
B3LYP/6-31G(d).54, 67

¬ÂÍ Ë ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C1, ÆÎâ ÇÇ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ D1
ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÑ ÛÇÔÕß ÑÔÐÑÄÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ (ÖÓÂÄÐÇÐËâ (21) ë (26)):54

³2H3NO2 C2H
�
3 +NO2

.
, (21)

D1

³2H3NO2 [D2]= (22)

C2H2+H7O7N=O ,
D3

³2H3NO2 [D4]= C2H3 7O7N=O , (23)
D5

³2H3NO2 [D6]= (24)

CH2=C=N(O)7OH ,
D7

³2H3NO2 [D8]= (25)

CH=CH7N(O)7OH ,
D9

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ D1 ÒÑÍÂÊÂÎÑ
ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÆÄÖØ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÌ ì Ô ÖÅÎÑÏ
ÒÑÄÑÓÑÕÂ C4C3N2O1 ÒÓËÏÇÓÐÑ ÐÂ 608 (D1) (ÇÇ àÐÕÂÎßÒËâ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÒÓËÐâÕÂ ÊÂ ÐÑÎß) Ë ÒÎÑÔÍÑÌ (D12). ·ÑÕâ ÒÑ
àÐÇÓÅËË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ D1 Ë D12 ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ,
ÑÐË ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÓÂÊÎËÚÐÞÏÒÓÑÙÇÔÔÂÏ. ²ÇÂÍÙËË, ÄÍÎáÚÂáÜËÇ
ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÒÇÓÇÐÑÔ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í ÍÑÐ×ÑÓ-
ÏÇÓÖ D12, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË (23) Ë (26) ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞ
ÆÎâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ D1. ®ÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËâÏË ÃÞÎÑ
ÐÂÌÆÇÐÑ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ D13 (ÕÂÃÎ. 9).

ªÊÖÚÇÐËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (21) ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÐÞÏ
âÄÎâÇÕÔâ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË C7N Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÍÂÕËÑÐÂ ³2H

�
3 Ë

ÓÂÆËÍÂÎÂ NO2
.
(ÕÂÃÎ. 10). ¦ÔÎË ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÌ ÊÂÓâÆ ÔÑÔÓÇ-

ÆÑÕÑÚÇÐ ÐÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ, ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÂâ àÐÕÂÎßÒËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËâ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÆÑ 222.7 Í¥É .ÏÑÎß71.

±ÓË ÓÂÔÕâÉÇÐËË ÔÄâÊË C7N Ä ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÇ D1 ÃÞÎË
ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐÞ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ (D14, D16) Ë
ÏËÐËÏÖÏÑÄ (D15, D17) (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 9).

¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÅÇÑÏÇÕÓËË ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ D17 ÏÑÉÐÑ
ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß ÆÄÂ ÄÂÓËÂÐÕÂ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ÓÂÊÄËÕËâ
ÒÓÑÙÇÔÔÂ ì ÓÂÔÒÂÆ Ô ÑÕÓÞÄÑÏ ÅÓÖÒÒÞ NO2 ËÎË Ô ÑÕÜÇÒ-
ÎÇÐËÇÏÏÑÎÇÍÖÎÞHNO2 . ¿ÕË ÒÓÑÙÇÔÔÞÒÑÍÂ ÐÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ.

¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ àÕÑ, ÏÑÉÐÑ ÖÕÄÇÓÉÆÂÕß, ÚÕÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ
ÔÄâÊË C7N Ä ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÇ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ
ÃÇÊÃÂÓßÇÓÐÑÌ ÓÇÂÍÙËÇÌ, Â ËÏÇÇÕ ÔÎÑÉÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ, ÄÍÎá-
ÚÂáÜËÌ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÖÔÕÑÌÚËÄÞØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ.

±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ, ÑÕÜÇÒÎÇÐËÇ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ ÆÎâ
ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ ÐÇ âÄÎâÇÕÔâ ÒÇÓÄËÚÐÞÏ
ÂÍÕÑÏ, ÐÑ ÏÑÉÇÕ ÒÓÑÕÇÍÂÕß ÍÂÍ ÄÕÑÓËÚÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÂ (21) ËÎË (25). ¯ÂÒÓÑÕËÄ, ÃÂÓßÇÓ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇ-
ÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÐËÉÇ àÐÇÓÅËË ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË C7N
(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 10, ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ±³ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 10).

¿ÐÕÂÎßÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË 1,3-¯-ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÄÞÛÇ,
ÚÇÏ Ö ÄÔÇØ ÆÓÖÅËØ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 10),
ÒÑàÕÑÏÖ ÓÇÂÎËÊÂÙËâ ÆÂÐÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂÏÂÎÑÄÇÓÑâÕÐÂ.¯ÂÒÓÑ-
ÕËÄ, 1,4-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐ-
ÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ ÏÑÉÇÕ ÍÑÐÍÖÓËÓÑÄÂÕß Ô ÆÓÖÅËÏË ÒÓÑÙÇÔÔÂÏË.
¿ÕË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÑ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ
ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (C1),66 ÅÆÇ ÃÂÓßÇÓ ÓÇÂÍÙËË
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÂÙË-×ÑÓÏÞ ÒÑ ÓÇÂÍÙËË (16) ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÐËÉÇ
àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (17).

¬ÂÍ Ë ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ C1, ÆÎâ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ D1 ÓÂÔÚÇÕ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÏÇØÂÐËÊÏ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ
D11 (ÓÇÂÍÙËâ (26)) âÄÎâÇÕÔâ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÑ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ ÑÃÝâÔ-
ÐÇÐËÇÏ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 10), Ñ ÚÇÏ ÔÄËÆÇ-
ÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ÏÂÔÔ-
ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕÓËË.74 ²ÇÂÎßÐÖá ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËá ÇÏÖ ÏÑÉÇÕ ÔÑÔÕÂÄ-
ÎâÕß ÕÑÎßÍÑ ÒÓÑÙÇÔÔ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË,
ÃÂÓßÇÓ ÍÑÕÑÓÑÌ ÄÞÛÇ ÄÔÇÅÑ ÐÂ 6 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 10).
¿ÕÑÕ ÄÞÄÑÆ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕ Ë ÐÂÎËÚËÇ Ä ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÂØ ÒËÍÂ Ô
m/z 30.74

¯Â ÓËÔ. 11 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÔØÇÏÂ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÍÂÕËÑÐ-
ÓÂÆËÍÂÎÑÄ D1 Ë D12, ÄÍÎáÚÂâ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÄÕÑÓËÚÐÞÇ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÞ.

¢ÂÓßÇÓÞ ÓÇÂÍÙËÌ, ÒÓÑÕÇÍÂáÜËØ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ÍÂÕËÑÐÑÄ Ë
ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÑÄ, ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÐËÉÇ ÄÞÚËÔÎÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ
àÐÕÂÎßÒËÌ ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËÌ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ. ±ÑàÕÑÏÖ ÆÂÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÂ ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕÓËË ÃÇÊ ÆÑÒÑÎ-
ÐËÕÇÎßÐÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâáÕ
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´ÂÃÎËÙÂ 9. ¤ÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË, ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÂâ àÐÕÂÎßÒËâ ÒÓÑÙÇÔÔÂ
ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË C7N Ä ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÇ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ.

³ÕÓÖÍÕÖÓÂ ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊË r, ÒÏ ¥ÄÖÅÓÂÐÐÞÌ ÖÅÑÎ DH, Í¥É .ÏÑÎß71

C4C3N2O1, ÅÓÂÆ
C4C3 C3N2 N2O1 N2O5 C3H7 H7O1

135.0 139.9 124.5 125.5 108.8 253.7 0.0 1.6

135.3 141.4 127.1 121.6 108.7 253.7 28.5 1.64

136.6 145.2 119.0 126.8 108.7 269.5 62.1 0.0

129.6 187.6 119.1 119.1 108.7 256.5 715.3 46.6

129.1 194.7 118.7 119.1 108.8 255.9 0.0 48.8

126.1 324.1 118.6 120.8 112.3 192.8 0.0 72.8

125.4 455.7 118.3 122.5 115.1 174.0 179.5 62.4

C3 N2

O1

H7

C4H6

H8 O5

D12

7

+

C3 N2

O1

H7

C4H6

H8 O5

D13

7

+

C3 N2

O1

H7

C4H6

H8 O5

D1

7

+

D14

C3 N2

O1

H7

C4H6

H8 O5
7

+

C3 N2

O1

H7

C4H6

H8 O5

D15

7

+

C4

C3

H6

H8

H7

O1

N2

O5

D16

D17

C4

C3

H6

H8

H7 O1
N2

O5

´ÂÃÎËÙÂ 10. ±ÂÓÂÏÇÕÓÞ ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÏÑÐÑÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (D1) (àÐÇÓÅËâ
ÆÎâ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ ÒÓËÐâÕÂ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÐÇÒÎÑÔÍÑÅÑ ÍÂÕËÑÐ-
ÓÂÆËÍÂÎÂ D1) (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).

±ÓÑÙÇÔÔ µÓÂÄÐÇÐËÇ DH 6�298 ,
ÓÇÂÍÙËË Í¥É .ÏÑÎß71

²ÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË C7N (21) 96.5
¿ÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ HO7N=O (22)
¯ËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ (23) 58.4
1,3-H-³ËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ (24) 158.0
Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ

1,4-H-³ËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ (25) 94.1
Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ

°ÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ 4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ- (26) 51.8
2-ÑÍÔËÆÂ

H6

H8

H7

C3
N2

O1

O5

C4 116
.9

159
.6

15
3.
8

131.7

108.5

140.4

D4

O5

H8

N2

128.714
0.9

132.3

140.3 13
4.1

1
1
7
.7

D6 O1

C4 C3

H7

H6

H6

H8

H7

C3 N2

O1

O5

C4

10
8.
5 117.9

145.4

13
3.
4

132.2

127.2134
.6

D8

10
8.
6

118.8

1
3
8
.7

138.8

1
4
8
.7

149.7
O1

O5

C4

C3

H7

H8

N2

H6

D10

²ËÔ. 10. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ (ÒÏ) Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÒÇÓÄËÚÐÞØ
ÂÍÕÑÄ ÓÂÔÒÂÆÂ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (D1) (ÏÇÕÑÆ
B3LYP/6-31G(d)).54

D4 ì ÆÎâ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË, D6 ì ÆÎâ 1,3-H-
ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ, D8 ì ÆÎâ 1,4-¯-ÔËÅÏÂÕÓÑÒ-
ÐÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ, D10 ì ÆÎâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ
ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ.

µÔÒÇØË ØËÏËË 78 (10) 2009 997



ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ ÄÞÃÓÂÕß ÕÑÕ ËÎË ËÐÑÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ, Â ÏÑÅÖÕ ÔÎÖÉËÕß ÎËÛß ÑÕÒÓÂÄÐÑÌ ÕÑÚÍÑÌ ÆÎâ ÆÂÎß-
ÐÇÌÛËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ.

¥Îâ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, ÒÓÑÕÇÍÂáÜËØ Ä ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÇ, Ë ÓÇÂÍÙËÌ Ä
ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ ÏÑÉÇÕ ÐÂÃÎáÆÂÕßÔâ
ÏÇØÂÐËÊÏ ÃËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ. ¬ÄÂÐ-
ÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂáÕ,67, 75 ÚÕÑ ÃËÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÂâ ÔØÇÏÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ C1 ÔÄâÊÂÐÂ Ô
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛËÏË ÊÂÕÓÂÕÂÏË àÐÇÓÅËË ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË ÒÓÑÙÇÔÔÂÏË Ë ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÂÄÕÑÍÂÕÂÎË-
ÕËÚÇÔÍÑÌ (ÓËÔ. 12, 13).

¯Â ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÆÄÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (C1),
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÔÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÞÇ Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ,
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÕ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÖÔÕÑÌÚËÄÞØ
ÙËÍÎÑÄ, ÒÑÆÑÃÐÑ ÕÑÏÖ ÍÂÍ àÕÑ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ Ä ÓÇÂÍÙËË ¥ËÎß-
ÔÂ ë¡ÎßÆÇÓÂ.67, 75 £ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÑÓËÇÐÕÂÙËÌ
ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÇÂÅÇÐÕÑÄ ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÚÇÕÞÓÇ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆ-
ÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÒÓÑÆÖÍÕÞ. ±ÑÔÎÇÆÐËÇ
ËÏÇáÕ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË äÄÂÐÐÞã, ÒÓËÚÇÏ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÞÇ
ËÊÑÏÇÓÞ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ Ô ÃÑÎßÛÇÌ àÐÕÂÎßÒËÇÌ ÂÍÕËÄÂÙËË (ÔÏ.
ÓËÔ. 12).

¬ÂÍ Ë ÆÎâ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÐËÕÓÑàÕË-
ÎÇÐÂ, ÒÓË ÓÂÔÒÂÆÇ ÆËÏÇÓÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ C34, C35, C36 Ë C37

(ÔÏ. ÓËÔ. 12) ÄÂÉÐÖá ÓÑÎß ËÅÓÂáÕ ÃËÓÂÆËÍÂÎßÐÞÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ
(ÔÏ. ÓËÔ. 13).

´ÂÍ, ÆÎâ ËÊÑÏÇÓÂ C35, ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ
ÐÂ ÓËÔ. 14, ÐÂËÃÑÎÇÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÄÞÅÑÆÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔ, ÔÄâÊÂÐÐÞÌ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÃËÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ
ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ C39 ÒÑ ÓÇÂÍÙËË (31) ËÎË ÚÇÓÇÊ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞÌ
ÒÓÑÆÖÍÕ C40 Ä ÆÄÇ ÔÕÂÆËË ((32) Ë (33)) Ë ÇÅÑ ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏ
ÓÂÔÒÂÆÑÏ. ±ÑÎÖÚÂáÜÇÇÔâ ËÊ ÙËÍÎÑÄ C35 ËÎË C40 ÒÑÔÓÇÆ-
ÔÕÄÑÏ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË NO ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ C39,
ÒÓÑØÑÆâ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÔÕÂÆËÌ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË, ÐÇ ÔÄâÊÂÐÐÞØ ÔÑ
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÏË ÊÂÕÓÂÕÂÏË àÐÇÓÅËË (ÓÇÂÍÙËË (34) ë (41) ÐÂ
ÓËÔ. 13), ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ×ÑÓÏÂÎßÆÇÅËÆÂ,
ÐËÕÓËÎÑÍÔËÆÂ Ë ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (C45 ËÎË C47). °ÃÓÂÊÖáÜÂâÔâ
ÏÑÎÇÍÖÎÂ C1 ÄÐÑÄß ÄÔÕÖÒÂÇÕ Ä ÓÇÂÍÙËá, ÕÇÏ ÔÂÏÞÏ ÓÇÂÎË-
ÊÖÇÕÔâ ÔØÇÏÂ ÂÄÕÑÍÂÕÂÎËÊÂ.

¥Îâ ËÊÑÏÇÓÂC36 (ÔÏ. ÓËÔ. 12) ÄÑÊÏÑÉÐÂ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ
Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÒâÕËÚÎÇÐÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ (ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË N7O Ä
ÙËÍÎÇ Ë ÊÂÏÞÍÂÐËÇ ÐÑÄÑÅÑ ÙËÍÎÂ ÒÑ ÔÄâÊË C7O ì
78.1 Í¥É .ÏÑÎß71) ÒÑÆÑÃÐÑ ÓÇÂÍÙËË (42) ÐÂ ÓËÔ. 13.

£ ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ Ä ÖÔÎÑÄËâØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ 56 ÓÇÂÎËÊÂÙËâ
ÒÑÆÑÃÐÑÅÑ ÃËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÏÂÎÑ-
ÄÇÓÑâÕÐÂ ËÊ-ÊÂ ÐËÊÍÑÌ ÍÑÐÙÇÐÕÓÂÙËË ÐËÕÓÑÂÎÍÇÐÑÄ.
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²ËÔ. 11. ³ØÇÏÂ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÂ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).54

©ÆÇÔß Ë ÆÂÎÇÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË (ÓâÆÑÏ ÔÑ ÔÕÓÇÎÍÂÏË) Ë àÐÕÂÎßÒËË ÓÇÂÍÙËÌ (ÒÑÆ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏË) Ä Í¥É .ÏÑÎß71.
±ÖÐÍÕËÓÐÞÏË ÔÕÓÇÎÍÂÏË ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÞ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ.
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²ËÔ. 12. ±ÇÓÄËÚÐÞÇ ÔÕÂÆËË ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÃËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).67, 75

©ÆÇÔß Ë ÆÂÎÇÇ Ä ÔÍÑÃÍÂØ ÑÍÑÎÑ ÔÕÓÇÎÑÍ ÖÍÂÊÂÐÞ ÐÑÏÇÓÂ ÓÇÂÍÙËÌ.
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²ËÔ. 13. ³ØÇÏÂ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÃËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÂÄÕÑÍÂÕÂÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (C1) (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).67, 75
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2. ®ÇØÂÐËÊÏ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÑÄ

£ ÓÂÃÑÕÂØ 76 ë 79 ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ ÓÂÔÚÇÕÞ ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÂ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÑÄ, Â ËÏÇÐÐÑ ÙËÔ-ÐËÕÓÑ-
ÒÓÑÒÇÐÂ (E1), ÕÓÂÐÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ (F1), 2-ÐËÕÓÑÒÓÑÒ-1-
ÇÐÂ (G1) Ë 2-ÏÇÕËÎ-1-ÐËÕÓÑÒÓÑÒ-1-ÇÐÂ (H1). ªØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 15.

¥Îâ ÙËÔ- Ë ÕÓÂÐÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÑÄ Ë 2-ÏÇÕËÎ-1-ÐËÕÓÑÒÓÑÒ-
1-ÇÐÂ ÄÑÊÏÑÉÐÂ ÓÇÂÎËÊÂÙËâ ÔÎÇÆÖáÜËØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÒÇÓÄËÚ-
ÐÑÅÑ ÂÍÕÂ:
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²ËÔ. 14. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ (ÒÏ) Ä ÒÇÓÇ-
ØÑÆÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËËC38 Ë ÆËÏÇÓÇC35
(ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).67, 75
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²ËÔ. 15. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ (ÒÏ) ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ (E1), ÕÓÂÐÔ-ÐËÕÓÑ-
ÒÓÑÒÇÐÂ (F1), 2-ÐËÕÓÑÒÓÑÒ-1-ÇÐÂ (G1) Ë 2-ÏÇÕËÎ-1-ÐËÕÓÑÒÓÑÒ-2-ÇÐÂ (H1) (ÏÇÕÑÆ
B3LYP/6-31G(d)).76 ë 78

1000 ¤.®.·ÓÂÒÍÑÄÔÍËÌ, ¡.¤.ºÂÏÑÄ, ¦.£.¯ËÍÑÎÂÇÄÂ, ¥.£.¹ÂÚÍÑÄ



¥Îâ ÕÓÂÐÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ Ë 2-ÐËÕÓÑÒÓÑÒ-1-ÇÐÂ Í ÒÇÓÇÚË-
ÔÎÇÐÐÞÏ ÓÇÂÍÙËâÏ (ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (47), ÐÇÄÑÊÏÑÉ-
ÐÑÅÑ ÆÎâ ÒÓÑÒÇÐÂ G1), ÆÑÃÂÄÎâÇÕÔâ ÒÓÑÙÇÔÔ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ
HNO2 .

¥Îâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÄÑÆÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜËÏ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÏ ÒÓË
ÑÆÐÑÏ Ô ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÑÌ ÂÕÑÏÇ ÖÅÎÇÓÑÆÂ, ÕÂÍËØ ÍÂÍ 2-ÐËÕÓÑ-
ÒÓÑÒ-1-ÇÐ, ÄÑÊÏÑÉÐÞ ÓÇÂÍÙËË:

¥Îâ ÐËÕÓÑÂÎÍÇÐÑÄ Ô ÄÑÆÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜËÏ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÏ
Ä ÙËÔ-ÒÑÎÑÉÇÐËË Í ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ (ÔÑÇÆËÐÇÐËâ E1 Ë H1) ÔÖ-
ÜÇÔÕÄÖÇÕ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÂâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÓÇÂÎËÊÂÙËË ÇÜÇ
ÑÆÐÑÅÑ ÍÂÐÂÎÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ, Â ËÏÇÐÐÑ 1,5-ÔËÅÏÂÕÓÑÒ-
ÐÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÑÕ RH Í ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ:

¬ÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÓÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-31G(d)
ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ
ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ E1, F1, G1 Ë H1 ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ
ÒÓË ËØ ÓÂÔÒÂÆÇ, ÍÂÍ Ë Ä ÔÎÖÚÂÇ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (C1), ÄÂÉÐÖá
ÓÑÎß ËÅÓÂÇÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÑÍÔÂÊÇÕÑÄ.

¥Îâ ÕÓÂÐÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ (F1) Ë 2-ÐËÕÓÑÒÓÑÒ-1-ÇÐÂ (G1)
ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ
ÐÂ ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÔÕÂÆËâØ 4-ÏÇÕËÎ-4¯-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÂ (F2)

Ë 3-ÏÇÕËÎ-4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÂ (G2) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ,
ÄÇÓÑâÕÐÑ, âÄÎâáÕÔâ ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÑ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏË, ÕÂÍ ÍÂÍ
àÐÕÂÎßÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÇÓÄËÚÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÖÍÂÊÂÐ-
ÐÞØ ÑÍÔÂÊÇÕÑÄ ËÏÇÇÕ ÐÂËÏÇÐßÛÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÔÓÇÆË ÄÔÇØ ËÊÖÚÇÐ-
ÐÞØ ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ (ÕÂÃÎ. 11).

¿ÕÑ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂáÕ Ë ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÄÕÑÓËÚÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ
ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ ÆÎâ ÕÓÂÐÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ (F1)
(ÓËÔ. 16).77, 78

­ËÏËÕËÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÆËÇÌ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔ-
ÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ F1 âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÑÙÇÔÔ ÙËÍÎËÊÂÙËË Ä ÑÍÔÂÊÇÕ
F2 (48), Õ.Ç. ÇÅÑ ÒÇÓÄËÚÐÞÌ ÂÍÕ. ¥ÂÎßÐÇÌÛÇÇ ÓÂÊÄËÕËÇ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÂ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÐÂ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÌ ÔÕÂÆËË
ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÃËÓÂÆËÍÂÎÂ F3, ÍÑÕÑÓÞÌ ÎËÃÑ ËÊÑÏÇÓËÊÖÇÕÔâ Ô
ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇÏ ÐÂ ÖÍÔÖÔÐÞÌ ÂÎßÆÇÅËÆ Ë ÐËÕÓËÎ-
ÑÍÔËÆ (F7), ÎËÃÑ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÞÄÂÇÕÔâ Ä 2-ÑÍÔÑÒÓÑÒÂÐÂÎß-
ÑÍÔËÏ (F8) Ë Ä ËÕÑÅÇ ÓÂÔÒÂÆÂÇÕÔâ ÐÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ
ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÇ ÒÓÑÆÖÍÕÞ (ÔËÐËÎßÐÖá, ÖÍÔÖÔÐÖá ÍËÔÎÑÕÞ,
ÄÑÆÖ, ÏÇÕÂÐ, ÏÇÕËÎÑÄÞÌ ÔÒËÓÕ Ë Õ.Æ.). ¯ÇÑÃØÑÆËÏÑ ÑÕÏÇÕËÕß,
ÚÕÑ ÑÍÔËÏ F8 ÏÑÉÇÕ ÒÑâÄÎâÕßÔâ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÃËÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÐËÕÓËÎÑÍÔËÆÂ Ë ÖÍÔÖÔÐÑÅÑ ÂÎßÆÇÅËÆÂ.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÄÕÑÓËÚÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ (E1), ÒÓÑÕÇÍÂáÜËØ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÐÂ
ÎËÏËÕËÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÆËË 4-ÏÇÕËÎ-4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÂ
(E2) (ÓËÔ. 17), ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÆÂÐÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÂÐÂÎÑÅËÚÇÐ
ÏÇØÂÐËÊÏÖ, ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÑÏÖ ÆÎâ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (C1) Ë ÕÓÂÐÔ-
ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ (F1).

¡ÐÂÎËÊËÓÖâ ÆÂÐÐÞÇ ÕÂÃÎ. 11, ÏÑÉÐÑ ÔÆÇÎÂÕß ÄÞÄÑÆ, ÚÕÑ
ÆÎâ ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ Ë 2-ÏÇÕËÎ-1-ÐËÕÓÑÒÓÑÒ-1-ÇÐÂ ÒÓÇÆÒÑÚ-
ÕËÕÇÎßÐÞ ÍÂÐÂÎÞ ÓÂÔÒÂÆÂ, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô 1,5-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÏ
ÔÆÄËÅÑÏ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÑÕ ÄÑÆÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜÇÅÑ ÊÂÏÇÔÕË-
ÕÇÎâ Í ÍËÔÎÑÓÑÆÖ ÅÓÖÒÒÞ NO2 (ÓÇÂÍÙËâ (52)). °ÆÐÂÍÑ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËÇ ÄÕÑÓËÚÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÑÒÓÑÄÇÓÅÂÇÕ ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÔÕß
àÕÑÅÑ ÄÞÄÑÆÂ.

£ÒÇÓÄÞÇ àÕÑÕ ÏÇØÂÐËÊÏ ÃÞÎ ËÊÖÚÇÐ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ E1
ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏ ÏÇÕÑÆÑÏ MP2/6-31G(d) Ä 1993 Å.79 ¡ÄÕÑÓ
ÖÍÂÊÂÐÐÑÌ ÓÂÃÑÕÞ ÒÓÇÆÎÑÉËÎ Ë ÓÂÔÔÚËÕÂÎ ÔØÇÏÖ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ (E1), ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÖá ÐÂ ÓËÔ. 18.

(49)

R C C R0 + HNO2

R=CH3 , R
0=H (F1); R=H, R0=CH3 (G1).
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R=CH2 , R
0=R00=H (E1); R=CH2 , R

0=CH3 , R
00=H (H1).

´ÂÃÎËÙÂ 11. ¿ÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË (Í¥É .ÏÑÎß71) ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ
(45) ë (52) ÆÎâ ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÑÄ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÏÇÕÑ-
ÆÑÏ B3LYP/6-31G(d).76 ë 78

±ÓÑ- ÙËÔ-¯ËÕÓÑ- ÕÓÂÐÔ-¯ËÕÓÑ- 2-¯ËÕÓÑ- 2-®ÇÕËÎ-1-
ÙÇÔÔ ÒÓÑÒÇÐ ÒÓÑÒÇÐ ÒÓÑÒ-1-ÇÐ ÐËÕÓÑ-

(E1) (F1) (G1) ÒÓÑÒ-1-ÇÐ
(H1)

(45) 281.1 291.8 270.7 288.4
303.3 a (146.0) b (*251) c

266.1 d

(46) 240.6 251.3 233.9 239.1
(47) 255.3 255.5 252.8
(48) 197.3 186.8 196.7 182.2

(176.8) e (155.0) b

(49) 248.2 223.8
(155.0) b

(50) 217.3
(51) 254.2
(52) 140.7 139.8

*176.6 a (151.5) c

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. £ ÔÍÑÃÍÂØ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ.
a ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ 79 ÏÇÕÑÆÑÏ MP2/6-31G(d); b ÔÏ.80; c ÔÏ.81;
d ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ 79 ÏÇÕÑÆÑÏ MP4/6-31G(d)+ZPE; e ÔÏ.56, 81.
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­ËÏËÕËÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÆËÇÌ ÏÇØÂÐËÊÏÂ (52) âÄÎâÇÕÔâ ÐÇ ÒÇÓ-
ÄËÚÐÞÌ ÂÍÕ ì ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÂÙË-×ÑÓÏÞ (E23), ì Â ÇÇ ÒÓÇÄÓÂ-
ÜÇÐËÇ Ä ËÊÑÍÔÂÊÑÎ-2(5H)-ÑÎ (E25). ¿ÕÑÕ ÄÞÄÑÆ ÒÑÆÕÄÇÓÆËÎÑ Ë
ÃÑÎÇÇ ÒÑÊÆÐÇÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑ-
ÔÕË B3LYP/6-31G(d) (ÓËÔ. 19),76 ë 78 ØÑÕâ ÔØÇÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐÇ-
ÔÍÑÎßÍÑ ÑÕÎËÚÂÎÂÔß ÑÕ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÑÌ Ä ÓÂÃÑÕÇ 79.

£ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÆÂÎßÐÇÌÛËÌ ÓÂÔÒÂÆ ËÊÑÍÔÂÊÑÎÂ E25 ÏÑÉÇÕ
ËÆÕË ÚÇÓÇÊ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË Ä ÑÍÔËÏ (1E)-ÒÓÑÒÂÐÆËÂÎâ (E37),
ÍÑÕÑÓÞÌ ÓÂÔÒÂÆÂÇÕÔâ ÐÂ ÄÑÆÖ Ë 3-ÑÍÔÑÒÓÑÒÂÐÐËÕÓËÎ (E38).
±ÑÔÎÇÆÐËÌ ÓÂÊÎÂÅÂÇÕÔâ ÐÂ ÂÙÇÕÑÐËÕÓËÎ Ë CO (E39). ¯Ñ àÕÑÕ
ÍÂÐÂÎ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÐÇÄÞÅÑÆÇÐ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÇÅÑ ÃÂÓßÇÓ ÒÓÇÄÞ-
ÛÂÇÕ àÐÕÂÎßÒËá ÂÍÕËÄÂÙËË ÎËÏËÕËÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÆËË.

¡ÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞÌ ÒÖÕß ÓÂÊÄËÕËâ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÔÄâÊÂÐ Ô ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËÇÏ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÃËÓÂÆËÍÂÎÂ E27, ÍÑÕÑÓÞÌ ÏÑÉÇÕ ËÊÑ-
ÏÇÓËÊÑÄÂÕßÔâ ÚÇÓÇÊ ÑÍÔËÓÂÐ-2-ÍÂÓÃÂÎßÆÇÅËÆÑÍÔËÏ (E28 ËÎË
E29) Ä ÃËÓÂÆËÍÂÎ (E30); ËÊ ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ Ä ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÔÕÂÆËÌ
ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ ÑÍÔËÏE37. °ÍÔËÏE37 ËÏÇÇÕ ÆÄÇÐÂÆÙÂÕß ÒÑÄÑÓÑÕ-
ÐÞØ ËÊÑÏÇÓÑÄ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞE31 ëE36 (ÔÏ. ÓËÔ. 19) Ë
ÆÓÖÅËÇ, ÐÇ ÒÑÍÂÊÂÐÐÞÇ ÐÂ ÓËÔÖÐÍÇ. °ÕÐÑÔËÕÇÎßÐÂâ àÐÕÂÎßÒËâ
ÂÍÕËÄÂÙËË ÔÂÏÑÌ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÐÇÄÞÅÑÆÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË ËÊ àÕÑÌ
ÙÇÒÑÚÍË ÒÑÚÕË ÐÂ 7 Í¥É .ÏÑÎß71 ÐËÉÇ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË

ÎËÏËÕËÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÆËË ÄÔÇÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ. ®ÇØÂÐËÊÏ ÆÂÎßÐÇÌ-
ÛÇÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÑÍÔËÏÂ E37 ÂÐÂÎÑÅËÚÇÐ ÑÒËÔÂÐÐÑÏÖ ÓÂÐÇÇ
ÏÇØÂÐËÊÏÖ ÇÅÑ ÒÓâÏÑÅÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ËÊ ËÊÑÍÔÂÊÑÎÂ E25
(ÔÏ. ÓËÔ. 19).

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÎâ ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÂâ
àÐÕÂÎßÒËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÎËÏËÕËÓÖá-
ÜÇÌ ÔÕÂÆËË ÏÇØÂÐËÊÏÂ (52), ÔÄâÊÂÐÐÑÅÑ Ô 1,5-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÏ
ÔÆÄËÅÑÏ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÄÔÇÅÑ ÐÂ 14.8 Í¥É .ÏÑÎß71 ÏÇÐßÛÇ
ÃÂÓßÇÓÂ ÎËÏËÕËÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÆËË ÒÓÑÙÇÔÔÂ (48). ³ÎÇÆÑÄÂ-
ÕÇÎßÐÑ, àÕË ÆÄÂ ÍÂÐÂÎÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÄÒÑÎÐÇ ÏÑÅÖÕ ÍÑÐÍÖÓËÓÑÄÂÕß
ÆÓÖÅ Ô ÆÓÖÅÑÏ.

¥Îâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ H1 ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÒÓÑÕÇÍÂÐËâ ÓÇÂÍÙËÌ
ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÚÇÓÇÊ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞÌ 4,4-ÆËÏÇÕËÎ-4¯-
1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆ (H2) Ô ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏ ÇÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇÏ ÒÑ
ÃËÓÂÆËÍÂÎßÐÑÌ ÔØÇÏÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá
Ô ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÑÏ. ­ËÏËÕËÓÖáÜÂâ ÔÕÂÆËâ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄ-
ÐÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ (52) ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÂÙË-×ÑÓÏÞ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ
1,5-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Í ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ,
ÍÑÕÑÓÑÌ ÕÂÍÉÇ âÄÎâÇÕÔâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ 4-ÏÇÕËÎËÊÑÍÔÂÊÑÎ-
2-(5H)-ÑÎÂ (H8), ËÏÇÇÕ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÖá àÐÕÂÎßÒËá ÂÍÕËÄÂÙËË
ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÄÞÛÇ ÃÂÓßÇÓÂ ÎËÏËÕËÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÆËË ÍÂÐÂÎÂ

F1 (0.0)

F2 (82.2) F3 (142.0)

F7 (5.1) F4 (135.3)

F6

F15
F11 (7121.3)

(70.9)

F5 (135.3)

(165.5)

F13 (755.9)

F20 (7181.2)

F8 (774.5)

F9 (7106.8) F10 (7232.0)
F17 (7257.1)

F16 (7317.3)

F19 (7116.7)

F18 (781.1)

F12 (794.5)

F14 (768.6)
*140

²ËÔ. 16. ³ØÇÏÂ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÕÓÂÐÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ (F1) (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).77, 78

©ÆÇÔß Ë ÆÂÎÇÇ ÉËÓÐÞÏË ÔÕÓÇÎÍÂÏË ÖÍÂÊÂÐÑ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÑÇ, ÕÑÐÍËÏË ì ÄÑÊÏÑÉÐÑÇ, ÒÇÓÇÚÇÓÍÐÖÕÞÏË ì ÏÂÎÑÄÇÓÑâÕÐÑÇ ÐÂÒÓÂÄ-
ÎÇÐËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÂ. ©Â ÐÑÎß ÄÞÃÓÂÐÂ àÐÕÂÎßÒËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÕÓÂÐÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ.
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²ËÔ. 17. ³ØÇÏÂ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ (E1), ÒÇÓÄËÚÐÑÌ ÔÕÂÆËÇÌ ÍÑÕÑÓÑÅÑ âÄÎâÇÕÔâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ 4-ÏÇÕËÎ-4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-
2-ÑÍÔËÆÂ (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).77, 78 ©Â ÐÑÎß ÄÞÃÓÂÐÂ àÐÕÂÎßÒËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ.
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²ËÔ. 18. ³ØÇÏÂ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ (E1), ÒÇÓÄËÚÐÑÌ ÔÕÂÆËÇÌ ÍÑÕÑÓÑÅÑ âÄÎâÇÕÔâ 1,5-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ ÂÕÑÏÂ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ (ÏÇÕÑÆ MP2/6-31G(d)).79 ©Â ÐÑÎß ÄÞÃÓÂÐÂ àÐÇÓÅËâ ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ.
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ÙËÍÎËÊÂÙËË Ä 4,4-ÆËÏÇÕËÎ-4¯-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆ (ÔÏ.
ÕÂÃÎ. 11, ÓËÔ. 20).

¯Â ÓËÔ. 21 ë 24 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ë ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÂÍÕÑÄ Ë ÎËÏËÕË-
ÓÖáÜËØ ÔÕÂÆËÌ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÑÄ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÎâ ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÑÄ ÑÔÐÑÄ-
ÐÞÏ ÍÂÐÂÎÑÏ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË âÄÎâÇÕÔâ ÏÇØÂÐËÊÏ, ÔÄâÊÂÐ-

ÐÞÌ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÐÂ ÒÇÓÄËÚÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÑÍÔÂÊÇÕÑÄ. ¥Îâ ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÑÄ, ËÏÇáÜËØ Ä ÙËÔ-ÒÑÎÑÉÇÐËË Í
ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ ÄÑÆÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜËÌ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎß, ÍÑÐÍÖÓÇÐ-
ÙËá ÇÏÖ ÏÑÉÇÕ ÔÑÔÕÂÄÎâÕß ÏÇØÂÐËÊÏ, ÒÇÓÄËÚÐÞÏ ÂÍÕÑÏ
ÍÑÕÑÓÑÅÑ âÄÎâÇÕÔâ 1,5-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ
ÑÕ ÅÓÖÒÒÞ RH Í ÅÓÖÒÒÇ NO2 .
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²ËÔ. 19. ³ØÇÏÂ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ (E1), ÒÇÓÄËÚÐÑÌ ÔÕÂÆËÇÌ ÍÑÕÑÓÑÅÑ âÄÎâÇÕÔâ 1,5-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ ÂÕÑÏÂ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).77, 78 ©Â ÐÑÎß ÄÞÃÓÂÐÂ àÐÕÂÎßÒËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ.
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3. ®ÇØÂÐËÊÏ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÑÄ

¯ÇÔÑÏÐÇÐÐÞÌ ÐÂÖÚÐÞÌ Ë ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍËÌ ËÐÕÇÓÇÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÂÏËÐÑÐËÕ-
ÓÑàÕËÎÇÐÑÄ (ÙËÔ- Ë ÕÓÂÐÔ-ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÑÄ I1 Ë J1 ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ), 1,1-ÆËÂÏËÐÑ-2-ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (K1) 82 ë 84) Ä ÔÄâÊË Ô

ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÂÏË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÑÆÐÑÅÑ ËÊ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕÇÎÇÌ
àÕÑÅÑ ÍÎÂÔÔÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, Â ËÏÇÐÐÑ 1,1-ÆËÂÏËÐÑ-2,2-ÆËÐËÕÓÑ-
àÕËÎÇÐÂ (FOX-7) (L1), Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÄÊÓÞÄÚÂÕÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕ-
ÄÂ.61, 82, 85 £ÂÉÐÑÔÕßá ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ
ÓÂÃÑÕ, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÏÖ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÑÏÖ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËá ÔËÐÕÇÊÂ Ë ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃ-

H1

H5 H2

H6 H3 H4

H7

H8 H9

7

²ËÔ. 20. ³ØÇÏÂ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ 2-ÏÇÕËÎ-1-ÐËÕÓÑÒÓÑÒ-1-ÇÐÂ (H1) (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).78

©Â ÐÑÎß ÄÞÃÓÂÐÂ àÐÕÂÎßÒËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ 2-ÏÇÕËÎ-1-ÐËÕÓÑÒÓÑÒ-1-ÇÐÂ.
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²ËÔ. 21. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ (ÒÏ) Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÓÇÂÍÙËÌ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÑÍÔÂÊÇÕÑÄ ËÊ ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ Ë ËÊÑÏÇÓÐÞØ ÐËÕÓÑ-
ÒÓÑÒÇÐÑÄ (ÏÇÕÑÆ (B3LYP/6-31G(d)).76 ë 78

E40ìËÊ ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ, F21ìËÊÕÓÂÐÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ,G3ì
ËÊ 2-ÐËÕÓÑÒÓÑÒ-1-ÇÐÂ, H10ì ËÊ 2-ÏÇÕËÎ-1-ÐËÕÓÑÒÓÑÒ-1-ÇÐÂ.
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²ËÔ. 22. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ (ÒÏ) Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÙËÍÎËÊÂÙËË
ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ Ë ËÊÑÏÇÓÐÞØ ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÑÄ (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-
31G(d)).76 ë 78

E2 Ë F2 ì 2-ÏÇÕËÎ-4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÞ, G2 ì 3-ÏÇÕËÎ-4H-
1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆ, H2ì 4,4-ÆËÏÇÕËÎ-4¯-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆ.
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ÐÑÔÕË,58, 61, 86 ë 89 ØËÏËÚÇÔÍËØ Ë ×ËÊËÚÇÔÍËØ
ÔÄÑÌÔÕÄ,58, 59, 86, 90 ë 97 ÔÕÓÑÇÐËâ,59, 61, 98 ÍËÐÇÕËÍË Ë ÏÇØÂÐËÊÏÂ
ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË 82, 85, 99 ë 101 ÔÑÇÆËÐÇÐËâ L1.102

¥Îâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ I1, J1, K1 Ë L1 ÄÇÓÑâÕÐÂ ÓÇÂÎËÊÂÙËâ
ÍÂÐÂÎÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ (45), (46) Ë (48) (R=NH2 , R

0=R0 0=H
(I1); R=R0 0=H,R0=NH2 (J1); R=R0=NH2 , R

0 0=H(K1);
R=R0=NH2 , R

0 0=NO2 (L1)). ¥Îâ ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÑÄ I1,
J1 Ë K1 ÆÑÒÖÔÕËÏÂ ÓÇÂÍÙËâ (47) (R=NH2 , R0=H (I1);
R=H, R0=NH2 (J1); R=R0=NH2 (K1)). ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÆÎâ
ÕÓÂÐÔ-ÂÏËÐÑÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ (J1) ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÑÕÜÇÒÎÇÐËÇ ÂÊÑ-
ÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ ÒÑ ÓÇÂÍÙËË (49) (R=NH2 , R

0=H); Â ÆÎâ

ÙËÔ-ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (I1), 1,1-ÆËÂÏËÐÑ-2-ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ
(K1) Ë FOX-7 (L1)ì 1,5-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ
ÑÕ RH Í ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ (ÓÇÂÍÙËâ (52)) (R=NH, R0=R0 0=H
(I1); R=NH, R0=NH2 , R

0 0=H (K1); R=NH, R0=NH2 ,
R0 0=NO2 (L1)).

¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÕÂÃÎ. 12, ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ ÍÂÐÂ-
ÎÑÏ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ J1 âÄÎâÇÕÔâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ 4-ÂÏËÐÑ-
4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÂ (J2). ¿ÕÑ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕ Ë ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËÇ ÄÕÑÓËÚÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ (ÓËÔ. 25). °ÕÎËÚËÇ ÔØÇÏÞ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÕÓÂÐÔ-ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ ÑÕ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË
ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ Ë ÕÓÂÐÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ ÔÑÔÕÑËÕ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ
ÎËÏËÕËÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÆËÇÌ âÄÎâÇÕÔâ ÐÇ ÒÇÓÄËÚÐÞÌ ÂÍÕ ÑÃÓÂÊÑ-
ÄÂÐËâ ÑÍÔÂÊÇÕÂ J2, ÍÂÍ àÕÑ ÃÞÎÑ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌC1 ËF1, Â
ÑÆËÐ ËÊ ÄÕÑÓËÚÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ (ÔÏ. ÓËÔ. 25).

¯ÂËÃÑÎÇÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÄÞÅÑÆÐÞÏ ÍÂÐÂÎÑÏ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ
ÑÍÔÂÊÇÕÂ J2, ÍÂÍ Ë ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÂÎÍÇÐÑÄ, âÄÎâÇÕÔâ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ Ë ÒÑÔÎÇÆÖáÜÂâ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËâ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ
ÃËÓÂÆËÍÂÎÂ (J3).

¥ÂÎßÐÇÌÛËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÄâÊÂÐ Ô ÓÂÔÒÂÆÑÏ
ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÃËÓÂÆËÍÂÎÂ J3 ÐÂ ÖÍÔÖÔÐÞÌ ÂÎßÆÇÅËÆ Ë ×ÑÓÏ-
ÂÏËÆ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÐÂÚÂÎÂ ÑÃÓÂÊÖáÕ ÖÔÕÑÌÚËÄÞÌ ÍÑÏÒÎÇÍÔ (J7),
ÎÇÉÂÜËÌ ÒÑ àÐÇÓÅËË ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÖÆÂÎÇÐ-
ÐÞÇÏÑÎÇÍÖÎÞ (ÔÏ. ÓËÔ. 25). ¿ÕÑÕ ÍÑÏÒÎÇÍÔ ÒÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ
ÖÔÎÑÄËâØ ÏÑÉÇÕ ËÊÑÏÇÓËÊÑÄÂÕßÔâ Ä (Z )-2-(ÅËÆÓÑÍÔËËÏËÐÑ)-
ÂÙÇÕÂÏËÆ (J8). ±ÑÔÎÇÆÐËÌ Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÔÕÂÆËÌ
ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË ÓÂÔÒÂÆÂÇÕÔâ ÆÑ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ
(ÔËÐËÎßÐÑÌ Ë ÍÂÓÃÂÏËÐÑÄÑÌ ÍËÔÎÑÕ (J15 ËÎË J12), ÄÑÆÞ,
ÖÍÔÖÔÐÑÅÑ ÂÐÅËÆÓËÆÂ, ÂÏÏËÂÍÂ, ÆËÑÍÔËÆÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ). £ÕÑÓÑÌ
ÍÂÐÂÎ ÓÂÔÒÂÆÂ ÃËÓÂÆËÍÂÎÂJ3 (ÔÏ. ÓËÔ. 25) ÏÇÐÇÇ ÄÇÓÑâÕÇÐ, ÍÂÍ
Ë ÆÎâ ÙËÔ- ËÕÓÂÐÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÑÄ.78 °Ð ÔÄâÊÂÐ Ô ÐÇÔÍÑÎßÍËÏË
ÔÕÂÆËâÏË ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ë ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ, ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, ÂÏËÐÑÑÍÔÑÐËÕÓËÎÂ Ë ÄÑÆÞ (J19).
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²ËÔ. 23. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ (ÒÏ) Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÂØ
ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ 1,5-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä
ÂÙË-×ÑÓÏÞ ÆÎâ ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ (E41 Ë E26) Ë 2-ÏÇÕËÎ-1-ÐËÕÓÑ-
ÒÓÑÒ-1-ÇÐÂ (H11 ËH5) (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).76 ë 78
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²ËÔ. 24. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ (ÒÏ) Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÂØ
ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ËÊÑÍÔÂÊÑÎ-2(5H)-ÑÎÂ (E42 Ë E25)
Ë 4-ÏÇÕËÎËÊÑÍÔÂÊÑÎ-2(5H )-ÑÎÂ (H12 Ë H8) (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-
31G(d)).76 ë 78

´ÂÃÎËÙÂ 12. ¿ÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË (Í¥É .ÏÑÎß71) ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ
(45) ë (49), (52) ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÑÄ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐ-
ÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-31G(d).82784

±ÓÑ- ÙËÔ-¡ÏËÐÑ- ÕÓÂÐÔ-¡ÏËÐÑ- 1,1-¥ËÂÏË- 1,1-¥ËÂÏËÐÑ-
ÙÇÔÔ ÐËÕÓÑ- ÐËÕÓÑ- ÐÑ-2-ÐËÕÓÑ- 2,2-ÆËÐËÕÓÑ-

àÕËÎÇÐ (I1) àÕËÎÇÐ (J1) àÕËÎÇÐ (K1) àÕËÎÇÐ (L1)

(45) 336.5 321.8 350.6 283.0
(348.1) a (336.4)b (292.9) b

(302.5) c (267.8) d

(349.8) b (280.7) e

(46) 262.3 266.8 273.1 243.8
(241.3) e

(47) 251.5 235.3 230.5
(48) 183.7 128.0 134.4 124.6
(49) 281.3
(52) 43.1 31.4 124.2

(64.0) a

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ¬ËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ÑÙÇÐÍË àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË
(Í¥É .ÏÑÎß71) ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË FOX-7 (L1) ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÏÇÕÑ-
ÆÂÏË ÕÂÍÑÄÞ: 338.8 (ÕÄÇÓÆÂâ ×ÂÊÂ),99 *250 (ÂÏÑÓ×ÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ)
Ë *290 (ÍÓËÔÕÂÎÎ),101 238.3 (ÂÏÑÓ×ÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ) Ë 322.4 (ÍÓËÔ-
ÕÂÎÎ).102
a ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ 79 ÏÇÕÑÆÑÏ MP2/6-31G(d); b ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÓÂÔÚÇÕÂ 61 ÏÇÕÑÆÑÏ B3P86/6-31G+(d,p); c ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ 79

ÏÇÕÑÆÑÏ MP4/6-31G(d)+ZPE; d ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ 85 ÏÇÕÑÆÑÏ
B3LYP/aug-cc-pVDZ; e ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ 60 ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-
31+G(d,p).

1006 ¤.®.·ÓÂÒÍÑÄÔÍËÌ, ¡.¤.ºÂÏÑÄ, ¦.£.¯ËÍÑÎÂÇÄÂ, ¥.£.¹ÂÚÍÑÄ



J1 (I1)
0.0 (0.0)

J2 (I2)
97.5 (115.9) J3 (I3)

163.2 (181.7)

J5 (I5)
152.1 (170.6)

J4 (I4)
162.9 (179.6)

J6 (I6)
149.8 (168.3)

J7 (I7)
759.7 (719.1)734.4 (715.9)

24.8 (43.3)

51.3 (69.8)

40.4 (58.9)

J16 (I16)

J17 (I17)

J21 (I21)
7123.5

J19 (I19)

J13 (I13)

7123.5

J18 (I18)J8 (I8)
7159.8 (7141.3)

J9 (I9)
7123.5 (7105.0)

J14 (I14)
7269.0 (7250.5)

J15 (I15)
7243.9 (7225.4)

J12 (I12)
7275.4 (7256.9)

J11 (I11)
7297.9 (7279.4)

J10 (I10)
7152.1 (7133.6)

J20 (I20)
799.5

²ËÔ. 25. ³ØÇÏÂ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÕÓÂÐÔ-ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (J1) Ë ÙËÔ-ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (I1) (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).82 ë 84

©Â ÐÑÎß ÒÓËÐâÕÞ àÐÕÂÎßÒËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ J1 Ë I1 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, Ä ÔÍÑÃÍÂØ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ ÆÎâ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ ÙËÔ-
ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ. ±ÓÑÙÇÔÔ J9 (I9)> J10 (I10) ÏÑÉÇÕ ÒÓÑÕÇÍÂÕß ÚÇÓÇÊ ÆÄÂ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâ, ËÏÇáÜËØ ÓÂÊÐÖá àÐÕÂÎßÒËá
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ. ±ÇÓÇØÑÆÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ ÖÅÎÂÏË ÒÑÄÑÓÑÕÂ ÅÓÖÒÒÞ OH.
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¥Îâ ÙËÔ-ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (I1) ÓÇÂÍÙËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ (I2) Ë ÇÅÑ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÇ ÓÂÊÎÑÉÇ-
ÐËÇ ÒÓÑÕÇÍÂáÕ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏ ÒÓÑÙÇÔÔÂÏ ÆÎâ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ J1 (ÔÏ. ÓËÔ. 25).

¯ÂÎËÚËÇ Ä ÙËÔ-ÒÑÎÑÉÇÐËË ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ
ÄÑÆÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜÇÅÑ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâ ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÓËÐÙËÒËÂÎß-
ÐÑÌ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÓÇÂÎËÊÂÙËË ÆÎâ ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÑÄ I1,
K1 Ë L1 ËÐÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ, ÔÄâÊÂÐÐÑÅÑ Ô 1,5-ÔËÅÏÂ-
ÕÓÑÒÐÞÏ ÔÆÄËÅÑÏ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÑÕ ÅÓÖÒÒÞ NH2 Í ÅÓÖÒÒÇ
NO2 . ±ÇÓÄËÚÐÞÇ ÂÍÕÞ àÕËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÆÎâ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ ËÏÇáÕ àÐÕÂÎßÒËá ÂÍÕËÄÂÙËË ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÐËÉÇ ÃÂÓßÇ-
ÓÑÄ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 12). ¬ÂÊÂÎÑÔß ÃÞ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÔÆÇÎÂÕß ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÞÌ
ÄÞÄÑÆ Ñ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÏ ÒÓÑÕÇÍÂÐËË ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÅÂÊÑ×ÂÊ-
ÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÑ ÆÂÐÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ.
°ÆÐÂÍÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÄÕÑÓËÚÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÓÇÂÍÙËË ÒÑÍÂ-
ÊÂÎÑ, ÚÕÑ àÕÑ ÐÇ ÕÂÍ.

£ÒÇÓÄÞÇ ÔØÇÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÙËÔ-ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (I1) ÒÑ
ÏÇØÂÐËÊÏÖ (52) ÃÞÎÂ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ ÏÇÕÑÆÑÏ MP2/6-31G(d) Ä
ÓÂÃÑÕÇ 79 (ÓËÔ. 26). ¬ÂÍ Ë ÆÎâ ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ, ÎËÏËÕËÓÖá-
ÜÇÌ ÔÕÂÆËÇÌ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (52) âÄÎâÇÕÔâ ÐÇ ÒÇÓÄËÚÐÞÌ ÂÍÕ, Â
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ 1,2,5-ÑÍÔÂÆËÂÊÑÎ-2(5H)-ÑÎÂ (I25). ¿ÕÑÕ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (I1) ÏÇÕÑÆÑÏ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
B3LYP/6-31G(d).83, 84 ¯Ñ Ä ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ E1, ÑÕÐÑ-
ÔËÕÇÎßÐÂâ àÐÕÂÎßÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË àÕÑÌ ÔÕÂÆËË ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ
(ÒÑÚÕË Ä 1.5 ÓÂÊÂ) ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ÃÂÓßÇÓ ÎËÏËÕËÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÆËË
ÍÂÐÂÎÂ ÙËÍÎËÊÂÙËË (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 12, ÓËÔ. 27). £ÔÇ ÒÑÒÞÕÍË ÐÂÌÕË
ÒÖÕß ÓÂÔÒÂÆÂ ÂÙË-×ÑÓÏÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ I1 (ÔÏ. ÓËÔ. 27), àÐÇÓÅÇ-
ÕËÚÇÔÍËÌ ÃÂÓßÇÓ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÃÞÎ ÃÞ ÏÇÐßÛÇ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂ-
ÙËË ÎËÏËÕËÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÆËË ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ 4-ÂÏËÐÑ-
4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÂ, ÑÍÂÊÂÎËÔß ÐÇÖÆÂÚÐÞÏË. ´ÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, ÍÂÐÂÎ, ÔÄâÊÂÐÐÞÌ Ô àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÑÚÇÐß ÄÞÅÑÆÐÑÌ
ÓÇÂÍÙËÇÌ 1,5-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÑÕ
ÅÓÖÒÒÞ RH Í ÅÓÖÒÒÇ NO2 , ÄÇÓÑâÕÐÑ, âÄÎâÇÕÔâ ÕÖÒËÍÑÄÞÏ.

£ ÕÂÃÎ. 13 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÆÂÐÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÎËÏËÕË-
ÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÆËË ÒÓÑÙÇÔÔÂ (52) ÆÎâ 1,1-ÆËÂÏËÐÑ-2-ÐËÕÓÑàÕË-
ÎÇÐÂ Ë 1,1-ÆËÂÏËÐÑ-2,2-ÆËÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ.82

°ÕÐÑÔËÕÇÎßÐÞÇ àÐÕÂÎßÒËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ä ÓÇÂÍÙËâØ, ÒÓËÄÑÆâÜËØ ÒÑÔÎÇ ÓâÆÂ ÍÑÐ×ÑÓÏÂ-
ÙËÑÐÐÞØ ÒÇÓÇØÑÆÑÄ Í 4-ÂÏËÐÑ-1,2,5-ÑÍÔÂÆËÂÊÑÎ-2(5H)-ÑÎÖ
(K4) Ë 4-ÂÏËÐÑ-3-ÐËÕÓÑ-1,2,5-ÑÍÔÂÆËÂÊÑÎ-2(5H)-ÑÎÖ (L4) ËÊ

ÂÙË-×ÑÓÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ K1 Ë L1 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÒÑÚÕË Ä ÆÄÂ
ÓÂÊÂ ÒÓÇÄÞÛÂáÕ ÃÂÓßÇÓÞ ÎËÏËÕËÓÖáÜËØ ÔÕÂÆËÌ ÏÇØÂÐËÊÏÂ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ 4,4-ÆËÂÏËÐÑ-4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÂ (K2) Ë
4,4-ÆËÂÏËÐÑ-3-ÐËÕÓÑ-4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÂ (L2).

¯Â ÓËÔ. 28 ë 30 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ë ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÂÍÕÑÄ ÑÔÐÑÄÐÞØ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÑÄ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓË ÓÂÔÒÂÆÇ ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÑÄ, ÍÂÍ Ë
Ä ÔÎÖÚÂÇ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ Ë ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÑÄ, ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕ-
ÐÞÏ ÍÂÐÂÎÑÏ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ
âÄÎâÇÕÔâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÐÂ ÎËÏËÕËÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÑÍÔÂÊÇÕÑÄ, ØÑÕâ ÑÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÑ ÕÑÚÍÖ Ä àÕÑÏ
ÄÑÒÓÑÔÇ ÔÕÂÄËÕß ÇÜÇ ÓÂÐÑ.

IV. ®ÇØÂÐËÊÏÞ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ
ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ
Ë ÇÅÑ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ

´ÇÓÏËÚÇÔÍËÌ ÓÂÔÒÂÆ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä
ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÎÑÉÐÑ, ÚÕÑ
ÊÂÕÓÖÆÐâÇÕ ÒÑÎÖÚÇÐËÇ ÐÂÆÇÉÐÞØ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ ÆÂÐÐÞØ, ÑÕÄÇ-
ÚÂáÜËØ ÒÇÓÄËÚÐÑÏÖ ÂÍÕÖ ÓÇÂÍÙËË. ¥ËÔÍÖÔÔËÑÐÐÞÏ ÑÔÕÂÇÕÔâ
Ë ÏÇØÂÐËÊÏ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÇ
ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÃÂÓßÇÓÂÏ ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞØ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔ-
ÒÂÆÂ.2 ¥ÂÉÇ ÕÇÓÏÑØËÏËÚÇÔÍËÇ ÑÙÇÐÍË àÐÕÂÎßÒËÌ ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë àÐÇÓÅËÌ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ä
ÓâÆÖ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÑÄ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÑÚËÔÎÇÐÐÞ, Â ËØ ÕÑÚ-
ÐÑÔÕß ÖÔÕÖÒÂÇÕ ÆÂÐÐÞÏ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏ ÆÎâ ÐËÕÓÑÂÎÍÂ-
ÐÑÄ.103, 104 ±ÑàÕÑÏÖ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÏÇÕÑÆÑÄ ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ ÔÕÓÑÇÐËâ Ë ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË
ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÑÔÑÃÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ.

¯Â àÕÑÏ ÒÖÕË, ÑÆÐÂÍÑ, ÔÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÇ ÕÓÖÆÐÑ-
ÔÕË. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÕÄÇÚÂáÕ, ÒÑÏÐÇÐËáÂÄÕÑÓÑÄ, ÒÇÓÄËÚÐÑÏÖ ÂÍÕÖ
ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÓÂÊÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎß-
ÔÍËØ ÅÓÖÒÒÂØ, ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ.2 ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÊÖÚÇ-
ÐËâ ÔÑÔÕÂÄÂ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÐÂ ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÔÕÂÆËâØ Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ, ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÏÇÕÑÆÑÄ ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÑ-
ÏÇÕÓËË ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÆÇÎÂÕß ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÞÇ ÄÞÄÑÆÞ Ñ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÇ ÓÇÂÍÙËË.105 ë 108 ³ÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÒÓÑÃÎÇÏÞ Ä ÒÑÎÖÚÇÐËË Ë
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²ËÔ. 26. ³ØÇÏÂ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÙËÔ-ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (I1), ÒÇÓÄËÚÐÑÌ ÔÕÂÆËÇÌ ÍÑÕÑÓÑÅÑ âÄÎâÇÕÔâ 1,5-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ ÂÕÑÏÂ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÑÕ RH Í ÅÓÖÒÒÇ NO2 (ÏÇÕÑÆ MP2/6-31G(d)).79

©Â ÐÑÎß ÒÓËÐâÕÂ àÐÇÓÅËâ ÙËÔ-ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ.
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ÐÇÔÕÂÃËÎßÐÑ

²ËÔ. 27. ³ØÇÏÂ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÙËÔ-ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (I1), ÒÇÓÄËÚÐÑÌ ÔÕÂÆËÇÌ ÍÑÕÑÓÑÅÑ âÄÎâÇÕÔâ 1,5-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ ÂÕÑÏÂ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÑÕ RH Í ÅÓÖÒÒÇ NO2 (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).82 ë 84

©Â ÐÑÎß ÒÓËÐâÕÂ àÐÕÂÎßÒËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÙËÔ-ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ. £ÑÒÓÑÔËÕÇÎßÐÞÏ ÊÐÂÍÑÏ ÑÕÏÇÚÇÐÞ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ.

´ÂÃÎËÙÂ 13. ­ËÏËÕËÓÖáÜËÇ ÔÕÂÆËË ÏÇØÂÐËÊÏÂ 1,5-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÑÕ ÄÑÆÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜÇÅÑ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâ Í
ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ Ë ËØ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÑÄ (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d), ÊÂ ÐÑÎß ÒÓËÐâÕÞ àÐÕÂÎßÒËË
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ).

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ ±ÓÑÙÇÔÔ DH 6�298 , Í¥É .ÏÑÎß71

1,1-¥ËÂÏËÐÑ-2-ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐ (K1) 274.9

1,1-¥ËÂÏËÐÑ-2,2-ÆËÐËÕÓÑàÕËÎÇÐ (L1) 228.0
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²ËÔ. 28. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ (ÒÏ) Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÓÇÂÍÙËÌ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
ÑÍÔÂÊÇÕÑÄ ËÊ ÙËÔ-ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (I32), ÕÓÂÐÔ-ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (J22),
1,1-ÆËÂÏËÐÑ-2-ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (K6) Ë 1,1-ÆËÂÏËÐÑ-2,2-ÆËÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (L6) (ÏÇÕÑÆ
B3LYP/6-31G(d)).83
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²ËÔ. 29. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ (ÒÏ) Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÙËÍÎËÊÂÙËË ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ Ë ËÊÑÏÇÓÐÞØ ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÑÄ (ÏÇÕÑÆ (B3LYP/6-
31G(d)).83

I2 Ë J2 ì 4-ÂÏËÐÑ-4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆ, K2 ì 4,4-ÆËÂÏËÐÑ-4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆ, L2 ì 4,4-ÆËÂÏËÐÑ-3-ÐËÕÓÑ-4H-1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-
2-ÑÍÔËÆ.
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²ËÔ. 30. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ
(ÒÏ) Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâØ Ë ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÒÓÑÆÖÍ-
ÕÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ 1,5-ÔËÅÏÂ-
ÕÓÑÒÐÑÅÑ ÔÆÄËÅÂ ÂÕÑÏÂ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÂÙË-×ÑÓÏÞ
ÆÎâ ÙËÔ-ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕË-
ÎÇÐÂ (I33 Ë I22), 1,1-ÆË-
ÂÏËÐÑ-2-ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (K7
Ë K3) Ë 1,1-ÆËÂÏËÐÑ-
2,2-ÆËÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (L7 Ë
L3) (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-
31G(d)).83
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ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÔÄÇÆÇÐËÌ Ñ ÐËÊÍÑÚÂÔÕÑÕÐÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËâØ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÞØ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÐÑ-
ÉËÕÇÎâ ÓÇÂÍÙËÌ. ¯ÇÔÍÑÎßÍÑ ÎÖÚÛÇ ÑÃÔÕÑËÕ ÆÇÎÑ Ô ËÊÖÚÇÐËÇÏ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ. ®ÇÕÑÆÂÏË
ÏËÍÓÑÄÑÎÐÑÄÑÌ ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË Ë ÅÂÊÑÄÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÑÅÓÂ×ËË
ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ.109, 110 £ÏÇÔÕÇ
Ô ÕÇÏ Ë ÊÆÇÔß ËÏÇáÕÔâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ ÒÓÑÃÎÇÏÞ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË Ä
ËÊÖÚÇÐËË ÃÂÓßÇÓÑÄ ÄÓÂÜÇÐËâ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ. ¥ÓÖ-
ÅËÏ ÔÇÓßÇÊÐÞÏ ÒÓÇÒâÕÔÕÄËÇÏ ÐÂ ÒÖÕË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÑÄ âÄÎâÇÕÔâ
ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÃÑÎßÛÑÌ ÓÂÊÏÇÓ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÚÕÑ ÑÅÓÂÐËÚËÄÂÇÕ
ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÏÑÜÐÞØ Ë ÐÂÆÇÉÐÞØ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ
ÏÇÕÑÆÑÄ.

·ËÏËâ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÃÑÅÂÕÂ Ë ÓÂÊÐÑ-
ÑÃÓÂÊÐÂ, Ë ÚËÔÎÑ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÄÂÓËÂÐÕÑÄ ÓÂÊÄËÕËâ ÓÇÂÍÙËÌ
ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÑÚÇÐß ÄÇÎËÍÑ. ±ÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÑ ÏÞ
ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ (M1) ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÂÎß-
ÕÇÓÐÂÕËÄÐÞÇ ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ, Â ÊÂÕÇÏ ÑÃÔÖ-
ÆËÏ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÄÎËâÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ
ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËá àÕËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ. ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ËÊÖÚÇÐËÇ ÅÂÊÑ-
×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ ÒÓÑÄÑÆËÎÑÔß ÓÂÊÎËÚÐÞÏË
ÏÇÕÑÆÂÏË.12, 111, 112 £ ÓÂÃÑÕÇ 112 ÄÔÇ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÏÇØÂÐËÊÏÞ
ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ ÃÞÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ
ÆÄÖÏâ ÏÇÕÑÆÂÏË: PBE/L1 Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ
ä±ÓËÓÑÆÂã 113 Ë ÅËÃÓËÆÐÑÅÑ DFT-ÏÇÕÑÆÂ B3LYP/6-31G(d,p)
Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ Gaussian03.114 ±ÑÎÖÚÇÐÐÞÇ
àÕËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË ÑÙÇÐÍË ÄÇÎËÚËÐÞ D(C7N) 284.7 Ë
292.6 Í¥É .ÏÑÎß71 ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÎËÊÍË ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ Ë
ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô ÐÂËÃÑÎÇÇ ÐÂÆÇÉÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ àÐÇÓ-
ÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ
291.6 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÔÏ.81). ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá (2) ÄÇÎËÚËÐÂ D(C7N) ÆÎâ ÐËÕÓÑ-

ÃÇÐÊÑÎÂ, ÓÂÄÐÂâ 285.8 Í¥É .ÏÑÎß71, ÐÂØÑÆËÕÔâ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ
ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÏË ÄÞÛÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞÏË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏË ÊÐÂÚÇ-
ÐËâÏË. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ØÑÓÑÛËÇ ÑÙÇÐÍË D(C7N) ÆÂáÕ ÃÑÎß-
ÛËÐÔÕÄÑ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë
ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ.12

³ÕÓÖÍÕÖÓÂ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ Ë ÃÂÓßÇÓÞ ÂÍÕËÄÂÙËË
ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÐÇÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÓËÔ. 31. ¯Â ÑÔÐÑÄÇ àÕËØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÏÑÉÐÑ
ÔÆÇÎÂÕß ÄÞÄÑÆ, ÚÕÑ ÖÚÂÔÕÄÑÄÂÕß Ä ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËË Ô ÓÇÂÍÙËÇÌ
ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË C7NO2 ÏÑÅÖÕ ÆÄÂ ÒÓÑÙÇÔÔÂ:
¯¯± Ë ÐÇ ËÊÖÚÂÄÛËÌÔâ ÓÂÐÇÇ Ä ÓâÆÖ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÔÑ-
ÇÆËÐÇÐËÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÃËÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÕÇÓÏÇ-
ÆËÂÕÂ ì (6S)-7-ÑÍÔÂ-8-ÂÊÂÃËÙËÍÎÑ[4.2.0]ÑÍÕÂ-1(8),2,4-ÕÓËÇÐ-
8-ÑÍÔËÆÂ (M7). ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÓÇÂÍÙËË ÙËÍÎËÊÂÙËË ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÎËÔß Ä ÓÂÊÆÇÎÇ III.1 ÒÓË ÑÃÔÖÉÆÇÐËË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ. ±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÃÑÕÞ 112, ÃÂÓßÇÓÞ ÂÍÕËÄÂÙËË
¯¯± Ë ÓÇÂÍÙËË ÙËÍÎËÊÂÙËË ÃÎËÊÍË Ë ÏÇÐßÛÇ, ÚÇÏ D(C7N).

±ÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÞÌ ÏÐÑÉËÕÇÎß ÓÇÂÍÙËË ÓÂÆËÍÂÎß-
ÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ (ÒÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÑÙÇÐÍÂÏ 115

lgA=17.3 (c71)) ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇ-
ÏÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ, ÑÆÐÂÍÑ ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍËÇ
ÃÂÓßÇÓÞ ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÑÊÄÑÎâáÕ ¯¯± Ë ÙËÍÎËÊÂÙËË ÍÑÐÍÖÓË-
ÓÑÄÂÕß Ô ÓÂÆËÍÂÎßÐÞÏ ÓÂÔÒÂÆÑÏ ÒÓË ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÐÇÄÞÔÑ-
ÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ. ³ÕÓÑÅËÌ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÌ ÓÂÔÚÇÕ,
ÖÚËÕÞÄÂáÜËÌ ÊÂÕÑÓÏÑÉÇÐÐÑÇ ÄÓÂÜÇÐËÇ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ
ÅÓÖÒÒ, ÆÎâ ÓÇÂÍÙËÌ ÐÇÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ
ÐÇ ÒÓÑÄÑÆËÎÔâ. ±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÂ PBE/L1, ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÑÚ-
ÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ lgA ÆÎâ ¯¯± Ë ÙËÍÎËÊÂÙËË ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ 13.0 Ë 12.1 (Ô71) (ÔÏ.112); ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d,p)
ÆÂÇÕ ÃÎËÊÍËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ: 13.05 Ë 12.1 (Ô71) (ÑÙÇÐÍË ÒÑÎÖÚÇÐÞ
ÆÎâ T=298.15K). ³ÖÆâ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÃÑÕÞ 31, ÄÇÎËÚËÐÂ lgA Ä
ÓÇÂÍÙËâØ ÐÇÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÔÎÂÃÑ ÊÂÄË-
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²ËÔ. 31. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ (ÒÏ) Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ Ë àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË (ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ B3LYP/6-31G(d,p), Ä ÔÍÑÃÍÂØ ì ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ
PBE/L1; Í¥É .ÏÑÎß71) ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÂÍÕÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ.112

M2 ì ÓÂÆËÍÂÎßÐÞÌ ÓÂÔÒÂÆ, M3 ì ÙËÍÎËÊÂÙËâ, M4 ì ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÂÙË-×ÑÓÏÞ, M5 ì ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ, M6 ì
àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ HNO2.
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ÔËÕ ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ, Ë ÆÎâ ÅÓÖÃÞØ ÑÙÇÐÑÍ àÕÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕßá
ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß. ³ ÖÚÇÕÑÏ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞØ ÆÑÒÖÜÇÐËÌ ÒÓË
T=600K ÔÍÑÓÑÔÕß ¯¯±, ÒÑ ÑÙÇÐÍÇ ÏÇÕÑÆÑÏ PBE/L1, Ä
*1.4 ÓÂÊÂ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ÔÍÑÓÑÔÕß ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ, Â
ÙËÍÎËÊÂÙËâ ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑ Ä ÆÄÂ ÓÂÊÂ ÏÇÆÎÇÐÐÇÇ,
ÚÇÏ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË C7NO2 . ±ÓË 700K ÔËÕÖÂ-
ÙËâ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ Ë ÔÍÑÓÑÔÕß ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ
Ä 2.5 ÓÂÊÂ ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÔÍÑÓÑÔÕß ¯¯±. ±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÂ
B3LYP, ÔÍÑÓÑÔÕß ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÔÍÑÓÑÔÕß
ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, Ë ÒÓË 600K.
°ÆÐÂÍÑ àÕË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÐÇ ËÔÍÎáÚÂáÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÍÑÐÍÖ-
ÓÇÐÙËË ÒÓË ÔÐËÉÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ.

°ÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÎÇÆÖÇÕ
ÖÚËÕÞÄÂÕß ÒÓË ÓÂÊÓÂÃÑÕÍÇ ÏÇÕÑÆËÍË ÆÎâ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËâ
ÊÂÒÂÔÂ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÑÌÍÑÔÕË ÄÊÓÞÄÚÂÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ ÒÑ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕÂÏ ÄÞÔÑÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÅÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ. ¥Îâ ÑÃÔÖÉÆÂÇ-
ÏÞØ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÔØÇÏÏÇØÂÐËÊÏÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÐÂÆÇÉÐÞÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÇ ÑÙÇÐÍË.2 ¯ÇÔÍÑÎßÍÑ ÎÖÚÛÇ ÑÃÔÕÑËÕ ÆÇÎÑ Ô ÄÕÑÓËÚ-
ÐÞÏË ÓÇÂÍÙËâÏË ÓÂÔÒÂÆÂ ×ÇÐËÎÐËÕÓËÕÂ (M8). ¯Ç ÄÞÊÞÄÂÇÕ
ÔÑÏÐÇÐËÌ, ÚÕÑ àÐÇÓÅËâ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË O7NO Ä àÕÑÏ
ÔÑÇÆËÐÇÐËË ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÄÇÎËÚËÐÂ D(C7N) ÆÎâ
ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ.116 °ÆÐÂÍÑ ÏÇØÂÐËÊÏ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ÓÂÊÄËÕËâ
ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ËÊÖÚÇÐ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ. £ÔÇ ÔÕÂÆËË ÏÇØÂ-

ÐËÊÏÂ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÃËÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ
(ÔÏ. ÓËÔ. 31) ËÏÇáÕ ÃÂÓßÇÓÞ ÐËÉÇ, ÚÇÏ D(C7N) ÆÎâ ÐËÕÓÑ-
ÃÇÐÊÑÎÂ. ®ÇØÂÐËÊÏ àÕÑÕ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÎÑÉÇÐ, ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ
ÃÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞØ ÍÂÐÂÎÑÄ. ¥Îâ ÒÑÐËÏÂÐËâ
ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ÓÂÊÄËÕËâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉÐÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ
(ÓËÔ. 32).

1. ²ÂÔÍÓÞÕËÇ ÚÇÕÞÓÇØÚÎÇÐÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ Ä ÃËÙËÍÎÇ M7 Ô
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÔËÐÅÎÇÕÐÑÅÑ ÃËÓÂÆËÍÂÎÂM12.

2. ²ÂÔÍÓÞÕËÇ ÃÇÐÊÑÎßÐÑÅÑ ÍÑÎßÙÂ ÃËÓÂÆËÍÂÎÂ M12 Ô
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ N-ÑÍÔËÆÂ (2E,4E )-5-×ÑÓÏËÎÒÇÐÕÂ-2,4-ÆËÇÐÑ-
ÐËÕÓËÎÂ (M13). ¿ÕÂ ÙÇÒÑÚÍÂ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ
ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇ ÑÍËÔÎÇÐËÇ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ ÏÑÉÇÕ ÍÑÐÍÖ-
ÓËÓÑÄÂÕß Ô ÓÂÊÓÞÄÑÏ ÔÄâÊË C7N.

3. 1,2-³ËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÃËÓÂÆËÍÂÎÇ
M12 Í ÔÑÔÇÆÐÇÌ ÅÓÖÒÒÇ CH Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ 2-ÐËÕÓÑÊÑÙËÍÎÑ-
ÅÇÍÔÂ-2,4-ÆËÇÐ-1-ÑÐÂ (M14).

4. ³ËÐØÓÑÐÐÞÌ Ô ÑÕÓÞÄÑÏ ÅÓÖÒÒÞ NO 1,3-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ
ÔÆÄËÅ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËË M14 Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ 6-ÑÍÔÑÙËÍÎÑÅÇÍÔÂ-2,4-ÆËÇÐ-1-ËÎÂ Ë NO (M15), Ä
ÍÑÕÑÓÑÏ ÅÓÖÒÒÂ N=O ÓÂÔÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ ÐÂÆ ÃÇÐÊÑÎßÐÞÏ ÍÑÎß-
ÙÑÏ ÐÂ ÓÂÔÔÕÑâÐËË 195 ÒÏ. °ÃÓÂÜÂÇÕ ÄÐËÏÂÐËÇ ÃÎËÊÑÔÕß
ÄÂÉÐÇÌÛËØ ÔÕÂÆËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ ÒÑ àÕÑÏÖ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÖ Ë ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ.
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²ËÔ. 32. ³ØÇÏÂ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ (M1) (ÏÇÕÑÆ PBE/L1).112 ©Â ÐÑÎß ÒÓËÐâÕÂ àÐÕÂÎßÒËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ.
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¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÒÑ-
ÎÑÉËÕß ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÑ ÏÇÐßÛÇÌ ÏÇÓÇ ÕÓÇØ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞØ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ: ÅÑÏÑÎËÕË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË C7NO2 , ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒ-
ÒËÓÑÄÍË Ë ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÃËÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ. ¥Îâ
ÒÇÓÄÞØ ÆÄÖØ ËÊ ÐËØ ÏÞ ÑÃÔÖÆËÏ ÄÎËâÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÓÇÂÍÙËË. £ÞÔÑÍÂâ àÐÕÂÎß-
ÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÄÕÑÓÑÌ ÔÕÂÆËË ÒÓÑÙÇÔÔÂ ì ÃËÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ
ÓÂÔÍÓÞÕËâ ÚÇÕÞÓÇØÚÎÇÐÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ Ä ÃËÙËÍÎÇ ì ÐÇ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÆÂÐÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ ÍÑÐÍÖÓËÓÑÄÂÕß Ô ¯¯± ÆÎâ ÐËÕÓÑÃÇÐ-
ÊÑÎÂ, ÑÆÐÂÍÑ ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞÇ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎË ÏÑÅÖÕ ËÊÏÇÐËÕß
ÔËÕÖÂÙËá, ÍÂÍ ÃÖÆÇÕ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË ÒÓÑÙÇÔÔÂ
ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË Ñ-ÆËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ.

1. ²ÂÆËÍÂÎßÐÞÌ ÓÂÔÒÂÆ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÔÚËÕÂÇÕÔâ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÐÞÏ, ÚÕÑ ÒÑ ÓÂ-
ÆËÍÂÎßÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ ÒÓË ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂ-
ÕÖÓÂØ (*700 ë 800K) ÓÂÊÎÂÅÂÇÕÔâ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎ, Â ÕÂÍÉÇ ÃÑÎß-
ÛËÐÔÕÄÑ ÇÅÑ ÏÑÐÑ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ: ÅÂÎÑÅÇÐ-
ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÞ, Ï- Ë Ò-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÞ, ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÞ, ÐËÕÓÑ-
×ÇÐÑÎÞ.8 °ÚÇÄËÆÐÑ, ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑ àÕÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÞÌ ÓÂÔÒÂÆ Ï- Ë Ò-ÆËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÑÄ,
1,3,5-ÕÓËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ Ë ÓâÆÂ ÆÓÖÅËØ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ Ô ÂÍÙÇÒ-
ÕÑÓÐÞÏË ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâÏË. ¯Â ÓÇÂÎËÊÂÙËá ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ
ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ Ä ÖÔÎÑÄËâØ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ ÖÍÂÊÞÄÂáÕ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÒÓÑÕÇÍÂ-
ÐËâ ÓÇÂÍÙËË, Â ÕÂÍÉÇ ÃÎËÊÑÔÕß ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ àÐÇÓÅËË
ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË C7N. ¿ÕÑÕ ×ÂÍÕ ÃÞÎ ÑÕÏÇÚÇÐ ÖÉÇ Ä
ÒÇÓÄÞØ ÒÖÃÎËÍÂÙËâØ, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÏÖ
ÓÂÔÚÇÕÖ ÄÇÎËÚËÐÞ D(C7N) ÆÎâ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÑÄ.117 £ ÆÂÎß-
ÐÇÌÛÇÏ ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÃÑÎÇÇ ÒÑÆÓÑÃÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÒÑÊÄÑÎËÎË ÖÔÕÂÐÑÄËÕß ×ÂÍÕ ÔËÏÃÂÕÐÑÅÑ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÒÓÑÚ-
ÐÑÔÕË Ë ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË C7N Ä ÓâÆÖ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ. £ ÓÂÃÑ-
ÕÂØ 117, 118 ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÑÆÑÃÐÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÐÂÆÇÉÐÑÔÕË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËâ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ àÐÇÓÅËË
ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÖÔÕÂÐÑÄ-
ÎÇÐÑ, ÚÕÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË
ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ï- Ë Ò-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÑÄ ÊÂÐËÉÇÐÞ. °ÐË
ÄÞÒÂÆÂáÕ ËÊ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË, ÑÒËÔÞÄÂáÜÇÌ ÆÓÖÅËÇ ÏÑÐÑ×ÖÐÍ-
ÙËÑÐÂÎßÐÞÇ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ. ³ÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÔÕß
àÕÑÅÑ ÄÞÄÑÆÂ ÃÞÎÂ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐÂ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ÐÇàÏÒËÓËÚÇ-
ÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ,119, 120 Â ÕÂÍÉÇ ÑÙÇÐÍÂÏË ÄÇÎËÚËÐÞ D(C7N) Ô
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÑÄ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË.116

¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÂÐÂÎËÊÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ, Â ÕÂÍÉÇ
ËÊÖÚÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÓÂÔÚÇÕÂ D(C7N) ÖÔÕÂ-
ÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ Ä ÓâÆÖ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÞÇ
ËÊÏÇÐÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ r(C7N) Ë D(C7N) ÒÓÑËÔØÑÆâÕ ÒÓË
ÄÄÇÆÇÐËË ÆÑÐÑÓÐÞØ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ (ÂÕÑÏÑÄ ÅÂÎÑÅÇÐÑÄ, ÅÓÖÒÒ
CH3 , NH2 , OH) Ä ÒÂÓÂ- Ë ÑÓÕÑ-ÒÑÎÑÉÇÐËâ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÄÑÊÓÂÔÕÂáÕ àÐÇÓÅËâ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË C7N Ë ÃÂÓßÇÓÞ
ÄÓÂÜÇÐËâ ÅÓÖÒÒ NO2 ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÔÄâÊË C7N.121 ¯ÂÃÎá-
ÆÂÇÏÞÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ Ä ÓâÆÖ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß
ÒÓÑâÄÎÇÐËÇÏ ÒÓâÏÑÅÑ ÒÑÎâÓÐÑÅÑ ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÆÑÐÑÓÐÞØ
ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ Ô ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÏ (ÅÓÖÒÒÑÌ NO2).117 ±ÓË ÐÂÎËÚËË
ÆÑÐÑÓÐÞØ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ Ä ÏÇÕÂ-ÒÑÎÑÉÇÐËË ÒÓâÏÑÇ ÒÑÎâÓÐÑÇ
ÔÑÒÓâÉÇÐËÇ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ, Ë, ÍÂÍ ÔÎÇÆÔÕÄËÇ, ÓÂÔÚÇÕ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛÇÇ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÄÇÎËÚËÐ r(C7N),
D(C7N) Ë ÃÂÓßÇÓÑÄ ÄÓÂÜÇÐËâ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÑÏ. ±ÓË ÐÂÎËÚËË Ä ÑÓÕÑ-ÒÑÎÑÉÇÐËâØ ÑÃÝÇÏÐÞØ
ÅÓÖÒÒ, ÄÞÊÞÄÂáÜËØ ÒÑÄÑÓÑÕ ÅÓÖÒÒ NO2 ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÒÎÑ-
ÔÍÑÔÕË ÃÇÐÊÑÎßÐÑÅÑ ÍÑÎßÙÂ, ÒÓâÏÑÇ ÒÑÎâÓÐÑÇ ÔÑÒÓâÉÇÐËÇ
ÐÂÓÖÛÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ r(C7N) Ë

ÖÏÇÐßÛÇÐËÇÏ D(C7N) Ë ÃÂÓßÇÓÑÄ ÄÓÂÜÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞ NO2 .
£ ÓÂÃÑÕÇ 121 ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÏÇÉÆÖ ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ
ÃÂÓßÇÓÂ ÄÓÂÜÇÐËâ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ Ë ÆÎËÐÞ ÔÄâÊË C7N.

µÍÂÊÂÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÕÇÐÆÇÐÙËË ËÎÎáÔÕÓËÓÖáÕÔâ ÓÂÔÚÇÕ-
ÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË Ä ÕÂÃÎ. 14 Ë ÐÂ ÓËÔ. 33 Ë 34. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ
×ÂÍÕÑÓÞ, ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÒÓÑâÄÎâáÕÔâ Ë Ä ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞØ ÂÓÑÏÂ-
ÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËâØ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÐËÕÓÑ-
ÅÓÖÒÒ Ë ÆÑÐÑÓÐÞØ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ.¡ÍÙÇÒÕÑÓÐÞÇ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎË, Ä
ÚÂÔÕÐÑÔÕË ÅÓÖÒÒÂ NO2 , ÂÎßÆÇÅËÆÐÞÇ Ë ÍÂÓÃÑÍÔËÎßÐÞÇ
ÅÓÖÒÒÞ, ÄÞÊÞÄÂáÕ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ r(C7N) Ë ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ ÃÂÓßÇ-
ÓÑÄ ÄÓÂÜÇÐËâ ÅÓÖÒÒ NO2 .15 £ ÓÂÃÑÕÇ 117 ÒÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ,
ËÔÒÑÎßÊÖâ ÓÇÊÑÐÂÐÔÐÞÇ ÒÑÔÕÑâÐÐÞÇ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ Ë ÍÑÎËÚÇ-
ÔÕÄÇÐÐÖá ÑÙÇÐÍÖ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ ÆÎâ ÑÓÕÑ-ÊÂÏÇÜÇÐ-
ÐÞØ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÑÄ, ÏÑÉÐÑ Ô ØÑÓÑÛÇÌ ÕÑÚÐÑÔÕßáÑÒÓÇÆÇÎËÕß
àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÔÇØ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ,
ÓÂÔÒÂÆÂáÜËØÔâ ÒÑ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ. ³ÓÇÆÐÇÍÄÂÆÓÂ-
ÕËÚÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ
ÆÎâ 14 ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 7.3 Í¥É .ÏÑÎß71.
¦ÔÎË ËÔÍÎáÚËÕß Ï- Ë Ò-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÞ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÑÚÇÄËÆÐÑ ÊÂÐË-
ÉÇÐÞ, ÔÓÇÆÐÇÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÔÐËÊËÕÔâ ÆÑ
3.7 Í¥É .ÏÑÎß71.

£ ÓÂÏÍÂØ ÆÂÐÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÏÑÉÐÑ ÑÙÇÐËÕß àÐÇÓÅËá ÂÍÕË-
ÄÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÏÑÐÑ- Ë ÒÑÎË×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ
ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÍÑÐÕÓÑÎËÓÑÄÂÕß Ë
Ä ÐÇÑÃØÑÆËÏÞØ ÔÎÖÚÂâØ ËÔÒÓÂÄÎâÕß ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ ÑÛËÃÍË àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÂ. °ÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÄÑÊÏÑÉ-
ÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÂ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ë
ÄÇÎËÚËÐÞ D(C7N) ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÓÂÔÒÂÆÂáÜËØÔâ Ä ÖÔÎÑ-
ÄËâØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ ÒÑ ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÐÇÓÂÆËÍÂÎßÐÞÏ ÏÇØÂÐËÊ-
ÏÂÏ (Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎ, Ñ-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐ, Ñ-ÐËÕÓÑ×ÇÐÑÎ, Ñ-ÆËÐËÕ-
ÓÑÃÇÐÊÑÎ Ë ËØ ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ). ¿ÕË ÔÄÇÆÇÐËâ ÄÂÉÐÞ ÆÎâ
ËÊÖÚÇÐËâ ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ

´ÂÃÎËÙÂ 14. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊË (ÒÏ), àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË (D(C7N),
Í¥É .ÏÑÎß71)) Ë ÃÂÓßÇÓÞ ÄÓÂÜÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞ NO2

(VNO2
, Í¥É .ÏÑÎß71) Ä ÐËÕÓÑÂÓÇÐÂØ (ÓÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-

31G(d)).

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ r(CN) r(NO) D(CN) VNO2

C6H5NO2 147.3 123.1 292.6 31.4
o-(CH3)C6H4NO2 147.5 123.1 281.9 18.0
m-(CH3)C6H4NO2 147.3 123.1 293.3 31.4
p-(CH3)C6H4NO2 146.9 123.2 296.8 33.1
o-(NH2)C6H4NO2 144.9 124.7 310.6 46.1
m-(NH2)C6H4NO2 147.4 123.2 294.6 31.4
p-(NH2)C6H4NO2 145.6 123.4 310.5 41.4
o-(OH)C6H4NO2 144.7 125.3 326.1 63.6
m-(OH)C6H4NO2 146.7 123.1 290.2 30.1
p-(OH)C6H4NO2 146.2 123.3 303.1 37.7
o-(NO2)C6H4NO2 147.5 122.8 244.8 5.0
m-(NO2)C6H4NO2 147.7 122.9 280.8 30.1
p-(NO2)C6H4NO2 147.8 122.9 279.7 27.6
C6H3(NO2)3-1,3,5 147.9 122.7 271.0 28.9
o-FC6H4NO2 146.9 123.3 275.0 17.6
m-FC6H4NO2 147.5 123.0 287.3 30.5
p-FC6H4NO2 146.8 123.1 295.0 34.3
o-ClC6H4NO2 147.5 123.1 261.3 9.6
m-ClC6H4NO2 147.6 123.0 285.2 31.0
p-ClC6H4NO2 147.1 123.1 291.2 32.6
o-BrC6H4NO2 147.5 123.1 263.4 10.5
m-BrC6H4NO2 147.5 123.0 285.1 31.0
p-BrC6H4NO2 147.0 123.2 290.8 32.6
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ÂÍÕÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ ÒÓË ËÊÏÇÐÇÐËË ÕÇÏ-
ÒÇÓÂÕÖÓÞ. ²ÂÔÚÇÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ D(C7N), ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ô ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ, ÕÂÍÉÇ ÏÑÉÐÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÆÎâ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ ÐÂÆÇÉÐÑÔÕË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞØ ÆÂÐÐÞØ. £ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ÑÙÇÐÍË àÐÇÓ-
ÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÄÇÎËÚËÐÞ
D(C7N) Ë ÖÓÂÄÐÇÐËâ (2) ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÔÓÇÆÐÇÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÂâ ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 4 ë 5 Í¥É .ÏÑÎß71 (ÔÏ.119).
°ÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ ÆÎâ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ ÄÎËâÐËâ ÊÂÏÇÔÕËÕÇ-
ÎÇÌ ÏÑÅÖÕ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÕß ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÞÇ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË, ÔÄâ-
ÊÞÄÂáÜËÇ àÐÇÓÅËË Ea Ë D(C7N) Ô ÆÎËÐÑÌ ÓÄÖÜÇÌÔâ ÔÄâÊË,
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ËÑÐËÊÂÙËË 117 Ë ÆÓÖÅËÏË ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏË Ë
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË ÏÑÎÇÍÖÎ. °ÐË ÒÑÆÕÄÇÓÉ-
ÆÂáÕ ÆÑÏËÐËÓÖáÜÇÇ ÄÎËâÐËÇ ÒÓâÏÑÅÑ ÒÑÎâÓÐÑÅÑ ÔÑÒÓâÉÇ-
ÐËâ ÐÂ ËÊÏÇÐÇÐËÇ Ä ÓâÆÖ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ. £ ÓâÆÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÔÎÇÆÖÇÕ ÖÚË-
ÕÞÄÂÕß ÕÂÍÉÇ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÇ ×ÂÍÕÑÓÞ, ÒÓËÄÑÆâÜËÇ Í ÐÂÓÖÛÇ-

ÐËá ÔÑÒÓâÉÇÐËâ ÆÑÐÑÓÐÞØ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ Ô ÃÇÐÊÑÎßÐÞÏ ÍÑÎß-
ÙÑÏ.

±ÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÞÌ ÏÐÑÉËÕÇÎß ÓÇÂÍÙËË ÓÂÆËÍÂÎß-
ÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ä ÓâÆÖ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ ËÊÏÇÐâÇÕÔâ ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ.8

¥Îâ ÏÑÐÑ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ, Â
ÕÂÍÉÇ 1,3,5-ÕÓËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÇ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÄÇÎË-
ÚËÐÞ lgA ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ 0.6, ÚÕÑ ÔÑÒÑÔÕÂÄËÏÑ Ô ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕßá
ÇÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ. ±ÑÆÑÃÐÂâ ÔËÕÖÂÙËâ
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ËÔÍÎáÚÂÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÂÐÂÎËÊÂ ÄÎËâÐËâ ÊÂÏÇÔ-
ÕËÕÇÎÇÌ ÐÂ ÄÇÎËÚËÐÖ A-×ÂÍÕÑÓÂ ÓÇÂÍÙËË. ®ÑÉÐÑ ÑÕÏÇÕËÕß
ÕÑÎßÍÑ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÑÚÇÄËÆÐÞØ ÕÇÐÆÇÐÙËÌ. ¯ÇÃÑÎß-
ÛÑÇ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ lgA ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ Ä ÓâÆÖ ÏÑÐÑ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎß-
ÐÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ ÒÓË ÐÂÎËÚËË Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ
ÆÑÐÑÓÐÞØ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ. ³ËÎßÐÇÇ àÕÑÕ à××ÇÍÕ ÒÓÑâÄÎâÇÕÔâ
ÆÎâ ÒÂÓÂ-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ¯ËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ Ä Ï- Ë
Ò-ÆËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂØ (Â ÕÂÍÉÇ Ä 1,3,5-ÕÓËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÇ) ÒÓËÄÑ-
ÆâÕ Í ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÏÖ ÖÏÇÐßÛÇÐËá lgA ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÑÏ.

¯ÂÆÇÉÐÞÇ ÔÄÇÆÇÐËâ Ñ ÎÑÍÂÎËÊÂÙËË ±³ ÓÇÂÍÙËË ÓÂ-
ÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ä ÓâÆÖ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÑÄ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÕ.
²ÂÔÚÇÕÞ, ÔÆÇÎÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÏÑÆÇÎßÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ Ô ÓÂÔÕâÉÇ-
ÐËÇÏ ÔÄâÊË C7N Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÑÕ 280 ÆÑ 350 ÒÏ, ÒÑÊÄÑÎâáÕ
ÒÑÎÖÚËÕß ÆÎâ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ ÆÂÐÐÞÇ, ÔÑÅÎÂÔÖáÜËÇÔâ Ô àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË lgA.15 £ ÓÂÃÑÕÇ 121 ÑÕÏÇÚÇÐÑ, ÚÕÑ
ÇÔÎË ÒÓÇÐÇÃÓÇÚß ÃÂÓßÇÓÑÏ ÄÓÂÜÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞ NO2 Ä ±³ ËÊ-ÊÂ
ÇÅÑ ÏÂÎÑÌ ÄÇÎËÚËÐÞ, ÕÑ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ lgA Ä ÓâÆÖ
ÏÑÐÑ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ ÏÑÉÐÑ
ÑÃÝâÔÐËÕß ÓÂÊÎËÚËâÏË ÊÐÂÚÇÐËÌ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÄÓÂÜÇÐËâ Ä ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÂØ. ¹ÇÏ ÄÞÛÇ ÄÇÎËÚËÐÂ ÃÂÓßÇÓÂ ÄÓÂÜÇÐËâ, ÕÇÏ ÃÑÎßÛÇ
lgA. ·ÑÕâ àÕÑÕ ÒÑÆØÑÆ âÄÎâÇÕÔâ ÅÓÖÃÞÏ ÖÒÓÑÜÇÐËÇÏ, ÑÐ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÆÎâ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ ÆÑÃËÕßÔâ ÖÆÑ-
ÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÅÎÂÔËâ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ
ÑÙÇÐÑÍ lgA. ¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ ÑÙÇÐÑÍ ÄÇÎËÚËÐ lgA,
D(C7N) Ë Ea Ä ÓÂÃÑÕÇ 15 ÃÞÎÑ ÄÞÔÍÂÊÂÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ Ñ
ÐÂÎËÚËË ÍÑÏÒÇÐÔÂÙËÑÐÐÑÅÑ à××ÇÍÕÂ Ä ÓÇÂÍÙËâØ ÓÂÆËÍÂÎß-
ÐÑÅÑ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ. ¿ÕÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÄÒÑÎÐÇ ÄÇÓÑâÕÐÞÏ, ÑÆÐÂÍÑ ÑÐÑ ÐÖÉÆÂÇÕÔâ Ä
ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÏ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËË Ô ÒÓËÄÎÇÚÇÐËÇÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞØ Ë ÓÂÔÚÇÕÐÞØ ÆÂÐÐÞØ. ±ÓË àÕÑÏ ÑÔÑÃÞÌ ËÐÕÇÓÇÔ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÒÓÑÄÇÆÇÐËÇ ÔÕÓÑÅËØ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ
ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÏÐÑÉËÕÇÎÇÌ ÓÇÂÍÙËÌ.

2. ¯ËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ

¬ÂÍ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ ÄÞÛÇ ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ, ÃÂÓßÇÓ
¯¯± ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛÇ ÄÇÎËÚËÐÞ D(C7N), ÚÕÑ ÑÕÍÓÞ-
ÄÂÇÕ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÖá ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËË ÆÂÐÐÑÅÑ
ÏÇØÂÐËÊÏÂ Ô ÓÂÆËÍÂÎßÐÞÏ ÓÂÔÒÂÆÑÏ. ªÊÖÚÇÐËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÂ
¯¯± Ä ÓâÆÖ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ ÒÓÑÄÑÆËÎÑÔß Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ Ë DFT-ÏÇÕÑÆÑÄ,111, 112, 116, 119

ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÍÑÕÑÓÞØ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ
ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ. ¯ÂËÃÑÎßÛÇÇ ÚËÔÎÑ ÓÇÂÍÙËÌ ËÊÖÚÇÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ 41.
³ÄÇÆÇÐËâ Ñ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ ±³ Ë àÐÕÂÎßÒËâØ
ÂÍÕËÄÂÙËË ÆÎâ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ, ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÇÅÑ ÏÑÐÑ×ÖÐÍ-
ÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ, Â ÕÂÍÉÇ 1,3,5-ÕÓËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 15.

¥Îâ ÄÔÇØ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÐÕÂÎßÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË
ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ÏÇÐßÛÇ àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑ-
ÙËÂÙËË ÔÄâÊË C7N, ÚÕÑ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÒÓËÐÙËÒËÂÎßÐÖá ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÑÔÕß ÄÍÎÂÆÂ àÕÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ Ä ÔÖÏÏÂÓÐÖá ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ
ÔÍÑÓÑÔÕË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ. ¥Îâ ÃÑÎßÛËÐ-
ÔÕÄÂ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÖÍÂÊÂÐÐÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ËÊÏÇ-
ÐâáÕÔâ ÔËÏÃÂÕÐÑ (ÓËÔ. 35).

280.0

290.0

300.0

310.0

145.5 146.0 146.5 147.0 r(C7N), ÒÏ

1

2

3

4
5

7 6

8

D(C7N),

Í¥É .ÏÑÎß71

²ËÔ. 33. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË C7N ÑÕ ÇÇ
ÆÎËÐÞ (ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËË 0.94).
1 ì p-(NH2)C6H4NO2 , 2 ì p-(OH)C6H4NO2 , 3 ì
p-(CH3)C6H4NO2 , 4 ì p-FC6H4NO2 , 5 ì p-BrC6H4NO2 , 6 ì
C6H5NO2 , 7ì p-ClC6H4NO2 , 8ì p-C6H4(NO2)2 .15
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²ËÔ. 34. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÃÂÓßÇÓÂ ÄÓÂÜÇÐËâ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ ÑÕ ÆÎËÐÞ
ÔÄâÊË C7N (ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËË 0.97).
1 ì p-(NH2)C6H4NO2 , 2 ì p-(OH)C6H4NO2 , 3 ì p-FC6H4NO2 ,
4 ì p-(CH3)C6H4NO2 , 5 ì p-BrC6H4NO2 , 6 ì p-ClC6H4NO2 ,
7 ì C6H5NO2 , 8 ì m-(CH3)C6H4NO2 , 9 ì m-(NH2)C6H4NO2 ,
10 ì m-BrC6H4NO2 , 11 ì m-FC6H4NO2 , 12 ì m-(OH)C6H4NO2 ,
13 ì m-ClC6H4NO2 , 14 ì m-C6H4(NO2)2 , 15 ì p-C6H4(NO2)2 ,
16ìC6H3(NO2)3-1,3,5.15

1014 ¤.®.·ÓÂÒÍÑÄÔÍËÌ, ¡.¤.ºÂÏÑÄ, ¦.£.¯ËÍÑÎÂÇÄÂ, ¥.£.¹ÂÚÍÑÄ



¯ÂËÏÇÐßÛËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ àÕÑÌ
ÓÇÂÍÙËË ÑÕÏÇÚÇÐÞ ÆÎâ Ñ-ÆËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ Ë Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ.
£ ØÑÆÇ ÓÇÂÍÙËË ËÏÇÐÐÑ ÆÎâ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ
ÐÂËÏÇÐßÛÇÇ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÆÎËÐ ÔÄâÊÇÌ (Dr) Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËË ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ËÔØÑÆÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÑÌ. ´ÂÍ, ÆÎâ Ñ-ÆËÐËÕ-
ÓÑÃÇÐÊÑÎÂ Ë Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ Dr(C7N) ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ 17.3 Ë 20.5 ÒÏ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÆÎâ ÐËÕÓÑÃÇÐ-
ÊÑÎÂì 30 ÒÏ. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ,Ï-ÆËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ Ë

1,3,5-ÕÓËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÚËÔÎÂ
ÅÓÖÒÒ NO2 ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÏÖ ÔÐËÉÇÐËá ÃÂÓßÇÓÂ
ÓÇÂÍÙËË (ÐÂ 6.7 Í¥É .ÏÑÎß71). ©ÐÂÚÇÐËâ Dr(C7N) Ä àÕÑÏ
ÓâÆÖ ÓÂÄÐÞ 21.9, 21.1 Ë 20.8 ÒÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. µÏÇÐßÛÇÐËÇ
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË
ÒÓË ÖÄÇÎËÚÇÐËË ÚËÔÎÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒ, ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÂ
B3LYP/6-31G(d), ÄÞÓÂÉÇÐÑ ÇÜÇ ÔÎÂÃÇÇ, ÚÇÏ ÔÐËÉÇÐËÇ ÒÓÑ-
ÚÐÑÔÕË ÔÄâÊË C7N. ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË àÕËØ ÆÂÐÐÞØ ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÂ-
ÅÂÕß, ÚÕÑ ÄÍÎÂÆ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË Ä
ÔÖÏÏÂÓÐÖá ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÆÎâ
ÏÑÐÑÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÑÄ ÆÑÎÉÇÐ ÃÞÕß ÃÑÎßÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ËØ ÒÑÎË-
ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ.

3. ¤ÂÊÑ×ÂÊÐÞÌ ÓÂÔÒÂÆ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ
Ô ÄÑÆÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜËÏË ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâÏË
Ä ÑÓÕÑ-ÒÑÎÑÉÇÐËË Í ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ

ªÊÖÚÇÐËÇ ÍËÐÇÕËÍË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ
(N1), Ñ-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ (O1) Ë Ñ-ÐËÕÓÑ×ÇÐÑÎÂ (P1), Â ÕÂÍÉÇ
ÓâÆÂ ËØ ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÒÑÍÂÊÂÎÑ,7, 81 ÚÕÑ ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍËÇ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÆÎâ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕ
ÊÐÂÚÇÐËÌ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÎâ ÆÓÖÅËØ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ Ô ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏ
ÚËÔÎÑÏ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒ. ¿ÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË Ë ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐ-
ÙËÂÎßÐÞÇ ÏÐÑÉËÕÇÎË ÆÎâ ÒÇÓÄÞØ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÐËÉÇ
(ÕÂÃÎ. 16).

£ ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÂØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖáÕ ËÐÕÇÐÔËÄÐÞÇ ÒËÍË, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ ÑÕÓÞÄÖ ÓÂ-
ÆËÍÂÎÂ OH, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÕ Ä ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÂØ ÆÓÖÅËØ
ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.105, 106, 108, 122 ¯Â àÕÑÏ ÑÔÐÑ-
ÄÂÐËË ÄÞÔÍÂÊÂÐÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ, ÚÕÑ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÞÌ ÓÂÔÒÂÆ
ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ Ô
ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË (ÓËÔ. 36), ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂáÜÇÌÔâ ÑÕÓÞÄÑÏ ÓÂ-

C1

O3

N2
O4

´ÂÃÎËÙÂ 15. ¤ÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë àÐÕÂÎßÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ÆÎâ
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ (ÓÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-31G(d)).

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ ²ÂÔÔÕÑâÐËâ, ÒÏ µÅÎÞ, ÅÓÂÆ DH 6�298 ,
Í¥É .ÏÑÎß71

C1N2 N2O3 C1O3 N2O4 O3C1N2 C1N2O3 O3N2O4

C6H5NO2 169.2 131.7 178.2 120.7 44.5 71.4 120.9 263.6
o-(CH3)C6H4NO2 168.0 131.9 178.8 120.8 44.6 72.1 120.8 243.5
m-(CH3)C6H4NO2 169.4 131.7 178.4 120.8 44.4 71.5 120.8 263.2
p-(CH3)C6H4NO2 167.8 132.0 177.9 120.9 44.8 71.6 120.7 266.5
o-(NH2)C6H4NO2 159.0 132.9 180.4 123.5 45.6 75.7 119.3 264.9
m-(NH2)C6H4NO2 169.4 131.7 178.0 120.7 44.5 71.2 120.9 263.2
p-(NH2)C6H4NO2 163.6 132.9 177.5 121.6 45.6 72.7 120.3 276.1
o-(OH)C6H4NO2 166.3 133.3 181.5 121.0 44.8 73.7 120.1 282.9
m-(OH)C6H4NO2 169.4 131.6 177.6 120.6 44.5 71.1 121.0 261.9
p-(OH)C6H4NO2 165.2 132.6 177.5 121.2 45.3 72.2 120.6 273.2
o-(NO2)C6H4NO2 164.8 131.9 169.5 119.4 46.4 68.7 122.9 223.0
m-(NO2)C6H4NO2 168.8 131.6 176.5 120.1 44.8 70.7 121.5 261.1
p-(NO2)C6H4NO2 168.2 131.3 174.9 120.0 44.9 70.2 122.2 251.5
C6H3(NO2)3-1,3,5 168.7 131.5 175.1 119.7 44.9 70.1 122.3 256.9
o-FC6H4NO2 165.2 132.6 175.7 120.5 45.7 71.3 121.2 283.3
m-FC6H4NO2 169.0 131.6 177.2 120.4 44.6 71.0 121.2 262.3
p-FC6H4NO2 167.1 132.1 177.4 120.8 45.0 71.7 120.8 269.5
o-ClC6H4NO2 166.4 132.2 175.9 120.3 45.3 71.1 121.5 245.9
m-ClC6H4NO2 168.9 131.7 177.2 120.4 44.7 71.0 121.2 262.4
p-ClC6H4NO2 167.2 132.0 176.8 120.6 45.0 71.3 121.1 265.2
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²ËÔ. 35. ¬ÑÓÓÇÎâÙËâ ÏÇÉÆÖ ÄÇÎËÚËÐÂÏË DH= Ë D(C7N) (ÍÑà×-
×ËÙËÇÐÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËË 0.964).15

1 ì o-C6H4(NO2)2 , 2 ì o-ClC6H4NO2 , 3 ì p-C6H4(NO2)2 , 4 ì
p-ClC6H4NO2 , 5 ì p-(CH3)C6H4NO2 , 6 ì p-FC6H4NO2 , 7 ì
p-(OH)C6H4NO2 , 8ì p-(NH2)C6H4NO2 .
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ÆËÍÂÎÂOH. £ÒÇÓÄÞÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ËÊÖÚÇÐËÇ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞØ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ 2,4,6-ÕÓËÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ
ÃÞÎÑ ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ 123 Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÏÑÆÇÎßÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 1-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ. ¡ÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ
ÖÔÕÂÐÑÄËÎË, ÚÕÑ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ
ÙÇÐÕÓÑÄ ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒÇÐÂ Ë 2,4,6-ÕÓËÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ ÃÎËÊÍË.
³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ MINDO/3 Ë
MNDO ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞÇ ÏÇØÂÐËÊÏÞ
ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÂÍÕÂ ÓÇÂÍÙËÌ: ÓÂÆËÍÂÎßÐÞÌ ÓÂÔÒÂÆ, ¯¯±, ÏÇÉ-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ Ë ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÒÇÓÇÐÑÔ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÂ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ. ¿ÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËÌ
ÐÇÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ Ä ÓÂÃÑÕÇ 123, ÒÓÇÆÔÕÂ-
ÄÎÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 17.

³ÓÇÆË ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ, ÒÓÑÕÇ-
ÍÂáÜËØ Ä ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, ÐÂËÏÇÐßÛËÌ ÃÂÓßÇÓ, ÒÑ
ÆÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÂMNDO, ËÏÇÇÕ ¯¯±.®ÇÕÑÆMINDO/3 ÒÓÇÆ-
ÔÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÃÂÓßÇÓ ÓÇÂÍÙËË ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÇÓÇ-

ÐÑÔÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÃÂÓßÇÓ ¯¯±. £ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ
àÕÑÕ ÒÓÑÙÇÔÔ ÃÞÎ ÑÚÇÐß ÒÑÆÓÑÃÐÑ ËÊÖÚÇÐ Ä ÓÂÃÑÕÇ 79 ÆÎâ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ N1, O1 Ë P1, Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ 2,4- Ë 2,6-ÆËÐËÕÓÑ Ë
2,4,6-ÕÓËÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÕÑÎÖÑÎÂ, ÂÐËÎËÐÂ Ë ×ÇÐÑÎÂ.
ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÄÑÆËÎÑÔß ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÏ ÏÇÕÑÆÑÏ HF/6-
31G(d). £ ÃÑÎÇÇ ÒÑÊÆÐËØ ÒÖÃÎËÍÂÙËâØ 41, 111, 124, 125 àÕÂ ÓÇÂÍÙËâ
ÒÑÆÓÑÃÐÑ ËÊÖÚÂÎÂÔß Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÑÎÖàÏÒË-
ÓËÚÇÔÍËØ, ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ Ë DFT-ÏÇÕÑÆÑÄ.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂ-
áÕ,15 ÚÕÑ ÃÂÓßÇÓ ÓÇÂÍÙËË ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÇÓÇÐÑÔÂ
ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÐËÉÇ ÄÇÎËÚËÐÞ D(C7N) ÆÎâ
Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ, Ñ-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ, Ñ-ÐËÕÓÑ×ÇÐÑÎÂ (ÕÂÃÎ. 18).
£ ÓâÆÖ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌN1,O1,P1 ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ËDFT-ÏÇÕÑÆÞ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂáÕ ÔÐËÉÇÐËÇ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË. ¥Îâ Ñ-ÐËÕÓÑ-
×ÇÐÑÎÂ àÐÕÂÎßÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ Ä ÆÄÂ ÓÂÊÂ ÐËÉÇ
ÄÇÎËÚËÐÞ D(C7N). ±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÇ ÐÂ ÓËÔ. 37 ÆÂÐÐÞÇ Ñ
ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂØ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ ÙÇÐÕÓÂ ÒÇÓÄÞØ
ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕÇÎÇÌ ÓâÆÂ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÃÝâÔÐËÕß ÖÍÂÊÂÐÐÖá
ÕÇÐÆÇÐÙËá.

±ÇÓÇØÑÆÐÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ä ÓÇÂÍÙËâØ Ñ-ÐËÕÓÑ×ÇÐÑÎÂ (P1) Ë
Ñ-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ (O1) ÔÑÄÒÂÆÂáÕ ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ
ÓÇÂÍÙËË (ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ ÕÑÓÔËÑÐÐÑÅÑ ÖÅÎÂ HO1NC2, ÃÎËÊ-
ÍÑÅÑ Ä±³ Í 908), Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ±³ÆÎâ Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ (N1) Ä
ÃÑÎßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË ÔÆÄËÐÖÕÑ Ä ÔÕÑÓÑÐÖ ËÔØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ.
µÏÇÐßÛÇÐËÇ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË Ä ÓâÆÖ Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎ,
Ñ-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐ, Ñ-ÐËÕÓÑ×ÇÐÑÎ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ âÓÍÑ ÄÞÓÂÉÇÐÐÑÇ
ÆÎâ ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ
ÔÕÇÒÇÐßá ÐÇÄÞÅÑÆÐÑÔÕË ÑÃÓÂÊÖáÜÇÌÔâ ØËÐÑËÆÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ.

µÄÇÎËÚÇÐËÇ ÚËÔÎÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒ Ä Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂØ Ë Ñ-ÐËÕ-
ÓÑ×ÇÐÑÎÂØ ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÐÇÃÑÎßÛÑÇ ÖÏÇÐßÛÇÐËÇ àÐÕÂÎßÒËË
ÂÍÕËÄÂÙËË, Â Ä Ñ-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂØ ì ÐÂÑÃÑÓÑÕ, ÇÇ ÓÑÔÕ.

£ ÓâÆÖ Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎ, Ñ-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐ, Ñ-ÐËÕÓÑ×ÇÐÑÎ, ÒÑ
ÆÂÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÂ B3LYP/6-31G(d), ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÓÑÔÕ àÐÕÓÑÒËË
ÂÍÕËÄÂÙËË. µÄÇÎËÚÇÐËÇ ÚËÔÎÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒ ÄÞÊÞÄÂÇÕ ÕÂÍÉÇ
ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ àÐÕÓÑÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË.

³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÂ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÊÎËÚÂáÕÔâ: àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËÌ ÂÍÕËÄÂÙËË ÄÑ ÄÔÇØ ÔÎÖÚÂâØ ÒÓÇÄÑÔØÑÆâÕ
ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ÄÇÎËÚËÐÞ. ¯ÂÃÎáÆÂÇÏÞÇ ÓÂÊÎËÚËâ (ÐÂËÃÑÎÇÇ ÊÐÂ-
ÚËÕÇÎßÐÞÇ ÆÎâ ÓÇÂÍÙËÌ ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÑÄ) ÐÂÏÐÑÅÑ ÒÓÇÄÞÛÂáÕ
R´ (ÒÓËT=600 Ë 700K ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ 5 Ë 5.8 Í¥É .ÏÑÎß71).
µÚËÕÞÄÂâ, ÚÕÑ ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d) ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ØÑÓÑÛÑ
ÒÇÓÇÆÂÇÕ ÄÇÎËÚËÐÞ D(C7N) ÆÎâ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ, ÐËÕÓÑÂÎÍÇ-
ÐÑÄ, ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ, ÐÂÃÎáÆÂÇÏÑÇ ÊÐÂÚË-
ÕÇÎßÐÑÇ ÓÂÔØÑÉÆÇÐËÇ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË
ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß ÕÇÏ, ÚÕÑ Ä ÖÔÎÑÄËâØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ ÒÂÓÂÎ-
ÎÇÎßÐÑ ÒÓÑÕÇÍÂáÕ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÓÇÂÍÙËÌ, ËÏÇáÜËØ ÃÎËÊÍËÇ
ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË ÎËÏËÕËÓÖáÜËØ ÔÕÂÆËÌ.

¬ËÐÇÕËÍÖ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ, Ñ-ÐËÕ-
ÓÑÂÐËÎËÐÂ, Ñ-ÐËÕÓÑ×ÇÐÑÎÂ ËÊÖÚÂÎË 7 Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ
623 ë 733K. ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÒÂÓÂ- Ë ÏÇÕÂ-ËÊÑÏÇÓÞ, ÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ÓÂÊÎÂÅÂáÕÔâ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏÖ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÖ Ë ËÏÇáÕ ÃÎËÊÍËÇ Ô ÑÓÕÑ-ËÊÑÏÇÓÂÏË ÊÐÂÚÇÐËâD(C7N),
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË Ä ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ.8 ®ÑÉÐÑ
ÒÑàÕÑÏÖ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ËÊÏÇÓâÇ-
ÏÖá ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÂÓÑÏÂÕËÚÇ-
ÔÍËØ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÄÑÆÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜËÏË ÊÂÏÇÔÕËÕÇ-
ÎâÏË Ä ÑÓÕÑ-ÒÑÎÑÉÇÐËË Í ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ ÏÑÉÇÕ ÕÂÍÉÇ ÄÐÑÔËÕß
ÔÄÑÌ ÄÍÎÂÆ ÓÂÆËÍÂÎßÐÞÌ ÓÂÔÒÂÆ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÕ Ä ÍÑÐÇÚÐÑÏ
ÔÚÇÕÇ Í ÊÂÄÞÛÇÐËá àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ËÊÏÇÓÇÐÐÑÌ àÐÇÓÅËË
ÂÍÕËÄÂÙËË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÑÓÕÑ-ËÊÑÏÇÓÑÄ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇ-
ÐËá Ô ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏË ÑÙÇÐÍÂÏË àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÇÓÇ-

´ÂÃÎËÙÂ 16. ¬ËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÂÓÑ-
ÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ.7

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ T, K Ea , Í¥É .ÏÑÎß71 lgA (Ô71)

Ñ-¯ËÕÓÑÕÑÎÖÑÎ (N1) 623 ë 693 207� 5 12.4� 0.4
Ñ-¯ËÕÓÑÂÐËÎËÐ (O1) 693 ë 763 241 � 8 13.5� 0.4
Ñ-¥ËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎ (Q1) 623 ë 723 205� 10 12.3� 0.7
Ñ-¯ËÕÓÑ×ÇÐÑÎ (P1) 663 ë 733 220� 8 12.6� 0.2
2,4,6-´ÓËÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎ 593 ë 663 197� 10 12.4� 0.8
2,4,6-´ÓËÐËÕÓÑÂÐËÎËÐ 673 ë 743 207� 8 12.6� 0.5
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²ËÔ. 36. ³ØÇÏÂ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÂÙË-×ÑÓÏ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ Ô
ÄÑÆÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜËÏË ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâÏË Ä ÑÓÕÑ-ÒÑÎÑÉÇÐËË.122

´ÂÃÎËÙÂ 17. ¿ÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÔÒÂÆÂ 1-ÐËÕÓÑ-
ÒÓÑÒÇÐÂ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÓÂÊÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË.123

²ÇÂÍÙËË DH=, Í¥É .ÏÑÎß71

MNDO MINDO/3

£ÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÒÇÓÇÐÑÔ ÂÕÑÏÂ 249 182
ÄÑÆÑÓÑÆÂ

®ÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÒÇÓÇÐÑÔ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ 211 166
£ÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÒÇÓÇÐÑÔ ÂÕÑÏÂ 534 209
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ

®ÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÒÇÓÇÐÑÔ ÂÕÑÏÂ 435 186
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ

¯ËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ 216 147

1016 ¤.®.·ÓÂÒÍÑÄÔÍËÌ, ¡.¤.ºÂÏÑÄ, ¦.£.¯ËÍÑÎÂÇÄÂ, ¥.£.¹ÂÚÍÑÄ



ÅÓÖÒÒËÓÑÄÑÍ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÂÙË-×ÑÓÏÞ.
£ ÓÂÃÑÕÇ 41 ÄÞÔÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ, ÚÕÑ ÒÓË ÔÐËÉÇÐËË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÒÓÑÄÇÆÇÐËâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ ÐÇÎßÊâ ËÔÍÎáÚÂÕß Ë
ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËË ¯¯±. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÞØ ÏÐÑ-

ÉËÕÇÎÇÌ ÓÇÂÍÙËË ÕÂÍÉÇ ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÄÍÎÂÆÂ
ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÒÂÓÂÎÎÇÎßÐÑ ÒÓÑÕÇÍÂáÜËØ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÑÄ Ä àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ËÊÏÇÓâÇÏÖá ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË
ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ, Ñ-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ,
Ñ-ÐËÕÓÑ×ÇÐÑÎÂ Ë ËØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ. ¦ÔÎË ÑÙÇÐËÕß ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
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´ÂÃÎËÙÂ 18. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ Ä ÒÇÓÇØÑÆÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË, àÐÕÂÎßÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË Ë àÐÕÓÑÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÆÎâ ÓÇÂÍÙËË ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÂØ (ÓÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑÆÑÏ B3LYP/6-31G(d)).

R1 R2 R3 ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ, ÒÏ DH=, DS=,
Í¥É .ÏÑÎß71 ¥É .ÏÑÎß71 .K71

C1C2 C2N NO1 O1H HR1 R1C1

CH3 H H 144.6 138.6 133.4 112.6 153.4 141.4 184.9 722.89
CH3 NO2 H 144.7 139.6 132.6 114.0 151.8 141.0 179.0 722.71
CH3 H NO2 145.4 139.7 132.5 114.0 151.0 140.8 174.1 722.37
CH3 NO2 NO2 144.7 139.8 132.3 113.9 151.7 140.8 171.0 719.17
NH2 H H 148.7 134.3 140.3 97.6 286.9 129.5 178.8 74.29
NH2 NO2 H 148.8 135.0 139.8 97.7 282.8 129.2 182.8 72.49
NH2 H NO2 149.4 134.7 139.8 97.7 284.8 128.5 191.1 4.09
NH2 NO2 NO2 149.6 135.4 139.3 97.8 280.1 128.3 192.6 4.50
OH H H 150.0 134.5 140.5 97.7 277.2 123.1 135.1 6.45
OH NO2 H 150.2 135.1 140.0 97.8 273.6 122.8 134.7 6.87
OH H NO2 150.1 134.8 140.1 97.8 271.9 122.3 129.1 26.02
OH NO2 NO2 150.2 135.5 139.6 97.8 268.7 122.1 127.3 26.30
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²ËÔ. 37. ¥ÎËÐÞ ÔÄâÊÇÌ (ÒÏ) Ä ËÔØÑÆÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ Ë ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ ÓÇÂÍÙËË ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÆÎâ Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ (N1
Ë N2), Ñ-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ (O1 ËO2) Ë Ñ-ÐËÕÓÑ×ÇÐÑÎÂ (P1 Ë P2) (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d)).15
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ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞØ Ä ÕÂÃÎ. 18 ÊÐÂÚÇÐËÌ àÐÕÓÑÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÄÇÎË-
ÚËÐÖ A-×ÂÍÕÑÓÂ ÓÇÂÍÙËË, ÕÑ ÆÎâ Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ ÒÑÎÖÚËÏ
ÓÂÔÚÇÕÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ lgA& 11.6 (Ô71), ÚÕÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÐËÉÇ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ (ÆÎâ T=298.15K). µÚÇÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÌ
ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÐÇ ËÊÏÇÐâÇÕ ÔËÕÖÂÙËË.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÂÐÂÎËÊ ÓÂÔÚÇÕÐÞØ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ
ÆÂÐÐÞØ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉËÕß, ÚÕÑ ÆÎâ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ
ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÄÑÆÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜËÏË ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâÏË Ä
ÑÓÕÑ-ÒÑÎÑÉÇÐËË Í ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÞÏ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÑÏ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÂÍÕÂ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË âÄÎâÇÕÔâ ÄÐÖÕÓË-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÒÇÓÇÐÑÔ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Í ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ. £ÔÇ
ËÊÖÚÇÐÐÞÇ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞÇ ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÂÍÕÂ
ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ËÏÇáÕ ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ
ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË.2, 15

4. °ÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÃËÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ

Ñ-¥ËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎ (Q1) ÓÂÔÒÂÆÂÇÕÔâ ÒÑ ÐÇÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏÖ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÖ ì ÐÂ àÕÑ ÖÍÂÊÞÄÂáÕ ÍÂÍ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ
ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ (Ea=205 Í¥É .ÏÑÎß71,
lgA=12.3 (Ô71)), ÕÂÍ Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ.105, 106, 108 £ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÑÃÔÖÉÆÂáÕÔâ ÐÇÔÍÑÎß-
ÍÑ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÐÇÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ñ-ÆËÐËÕ-
ÓÑÃÇÐÊÑÎÂ, Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÑÕÜÇÒÎÇÐËÇ ÂÕÑÏÂ ËÎË ÏÑÎÇÍÖÎÞ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ë ÓâÆ ÆÓÖÅËØ ÔØÇÏ.2 £ÔÇ ÑÐË ÐÇ ËÏÇáÕ, ÑÆÐÂÍÑ,
ÔÇÓßÇÊÐÑÅÑ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËâ. ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ËÊÖ-
ÚÇÐËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ñ-ÆËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ
ÏÇÕÑÆÂÏË PBE/L1 Ë B3LYP/6-31G(d,p) ÃÞÎÑ ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 112. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÑÃÑËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ
ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ (ÓËÔ. 38). ²ÇÂÎßÐÞÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË
ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ñ-ÆËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ ÏÑÅÖÕ ÄÐÑÔËÕß
¯¯± Ë ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÃËÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ. ³ÖÆâ ÒÑ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÓÂÔÚÇÕÂ, ÄÍÎÂÆ ÓÇÂÍÙËË ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË Ä
(6S )-6-ÐËÕÓÑ-7-ÑÍÔÂ-8-ÂÊÂÃËÙËÍÎÑ[4.2.0]ÑÍÕÂ-1(8),2,4-ÕÓËÇÐ-8-
ÑÍÔËÆ (Q2) ÒÓÇÄÂÎËÓÖÇÕ. £ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ, ÄÕÑÓÂâ
ÔÕÂÆËâ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÔËÐØÓÑÐÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÓÂÔÍÓÞÕËâ
ÚÇÕÞÓÇØÚÎÇÐÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ Ä ÃËÙËÍÎÇ Q2 Ë ÑÕÜÇÒÎÇÐËâ ÐËÕÓÑ-
ÅÓÖÒÒÞ, ÒÓÑÕÇÍÂáÜËÌ Ô ÏÇÐßÛÇÌ àÐÕÂÎßÒËÇÌ ÂÍÕËÄÂÙËË, ÚÇÏ
ÙËÍÎËÊÂÙËâ (ÔÏ. ÓËÔ. 38).

±Ñ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ Ä ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË
ÓÂÊÎÂÅÂáÕÔâ 1,2,3- Ë 1,2,4-ÕÓËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÞ, ÅÇÍÔÂÐËÕÓÑÃÇÐ-

ÊÑÎ Ë ÆÓÖÅËÇ ÒÑÎËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÞ, ËÏÇáÜËÇ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ Ö
ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ.112

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËâ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÏÇÕÑÆÑÄ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÑÃÝâÔÐËÕß ÄÔÇ ËÏÇáÜËÇÔâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ Ô ÒÑÊËÙËÌ ÚÇÕÞÓÇØ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ
ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ
ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ: ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË C7N,
¯¯±, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÃËÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ Ë ÄÐÖÕÓË-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. ¿ÕÑ ÐÇ ÑÊÐÂÚÂÇÕ,
ÚÕÑ ÒÑÎÐÑÔÕßá ËÔÍÎáÚÂÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÓÇÂÎËÊÂÙËË ÆÓÖÅËØ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÂÍÕÂ ÓÇÂÍÙËË, ÑÆÐÂÍÑ ÆÎâ ÐËØ ÑÕÔÖÕ-
ÔÕÄÖáÕ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞÇ ÆÎâ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ ÐÂÆÇÉÐÞÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍËÇ ËÎË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ.

¥Îâ ÒÑÐËÏÂÐËâ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑ-
ÂÓÇÐÑÄ ÄÂÉÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ËÏÇáÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕ-
ÓËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ. ¬ÂÍ ÖÉÇ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß Ä ÆÓÖÅËØ
ÓÂÊÆÇÎÂØ ÆÂÐÐÑÅÑ ÑÃÊÑÓÂ, ËØ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÕÇÑÓÇ-
ÕËÚÇÔÍËÏ ËÊÖÚÇÐËÇÏ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂ-
ÎÑÄ.54 ¿ÐÇÓÅËË ÓÂÔÒÂÆÂ (DE ) ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÑÄ
ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (Ä ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË ÑÕÔÖÕ-
ÔÕÄËâ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÑÃÓÂÕÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ) (ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G(d))
Ë àÐÕÂÎßÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÓÂÔÒÂÆÂ ÍÂÕËÑÐ-
ÓÂÆËÍÂÎÑÄ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (B3LYP/6-
31G(d)) ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐËÉÇ.

±ÓÑÙÇÔÔ DE, Í¥É .ÏÑÎß71

C6H5NO�2
.? C6H

�
5 +NO2

.
148.5

C6H5NO�2
.? C6H5

.
+NO�2 320.8

p-NO2C6H4NO�2
.? p-C6H4NO�2 +NO2

.
167.2

p-NO2C6H4NO�2
.? p-C6H4NO2

.
+NO�2 265.4

o-CH3C6H4NO�2
.? o-C6H4CH

�
3 +NO2

.
156.2

o-CH3C6H4NO�2
.? o-C6H4CH3

.
+NO�2 355.2

m-CH3C6H4NO�2
.? m-C6H4CH

�
3 +NO2

.
174.0

m-CH3C6H4NO�2
.? m-C6H4CH3

.
+NO�2 366.3

p-CH3C6H4NO�2
.? p-C6H4CH

�
3 +NO2

.
185.6

p-CH3C6H4NO�2
.? p-C6H4CH3

.
+NO�2 370.9

±ÓÑÙÇÔÔ DH=, Í¥É .ÏÑÎß71

C6H5NO�2
.? C6H5ONO+. 114.2

p-NO2C6H4NO�2
.? p-NO2C6H4ONO+. 115.6

o-CH3C6H4NO�2
.? o-CH3C6H4ONO+. 117.8

m-CH3C6H4NO�2
.? m-CH3C6H4ONO+. 134.4

p-CH3C6H4NO�2
.? p-CH3C6H4ONO+. 129.1

o-CH3C6H4NO�2
.? o-CH2C6H4N(O)OH+. 40.7

±ÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÔÆÇÎÂÕß ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ
ÑÃÜËÇ ÄÞÄÑÆÞ Ñ ÏÇØÂÐËÊÏÇ ÓÂÔÒÂÆÂ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÍÂÕËÑÐ-
ÓÂÆËÍÂÎÑÄ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.
£ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÍÂÐÂÎÞ ÓÂÔÒÂÆÂ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë
ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÑÄ ÔÑÄÒÂÆÂáÕ. ´ÂÍ, ÆÎâ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ (ÊÂ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ Ë Ñ-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ)
ÏËÐËÏÂÎßÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ ÑÕÄÇÚÂÇÕ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒ-
ÒËÓÑÄÍÇ. ¥Îâ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÑÄ Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ Ë
Ñ-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÇÐ ÒÓÑÙÇÔÔ
ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ. °ÆÐÂÍÑ
ÃÂÓßÇÓÞ ÓÇÂÍÙËÌ ÍÂÕËÑÐ-ÓÂÆËÍÂÎÑÄ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ (Ä 2 ë 8 ÓÂÊ)
ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÆÎâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ¿ÕÖ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕß
ÔÎÇÆÖÇÕ ÖÚËÕÞÄÂÕß ÒÓË ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÏÂÔÔ-
ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ.
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²ËÔ. 38. ³ØÇÏÂ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ Ñ-ÆËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ (Q1) (ÏÇÕÑÆ
PBE/L1).112

©Â ÐÑÎß ÒÓËÐâÕÂ àÐÕÂÎßÒËâ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ Ñ-ÆËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÂ.
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V. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ

±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÌ Ä ÑÃÊÑÓÇ ÏÂÕÇÓËÂÎ ÐÂÅÎâÆÐÑ ÆÇÏÑÐÔÕÓË-
ÓÖÇÕ, ÚÕÑ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÏÇÕÑÆÞ ÔÕÂÎË
ÄÂÉÐÞÏ ËÐÔÕÓÖÏÇÐÕÑÏ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÓÇÂÍÙËÌ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ
ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÍÎÂÔÔÑÄ ³-ÐËÕÓÑ-
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÅÑ ËÊÖÚÇÐËâ ÒÑÊÄÑÎËÎË
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÔÛËÓËÕß ÚËÔÎÑ ÑÃÔÖÉÆÂÇÏÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ Ë Ä
ÓâÆÇ ÔÎÖÚÂÇÄ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÑÄ Ë ÐËÕÓÑ-
ÃÇÐÊÑÎÑÄ) ËÊÏÇÐËÕß ËÎË ÖÕÑÚÐËÕß ÕÓÂÍÕÑÄÍÖ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ.

³ÎÇÆÖÇÕ ÕÂÍÉÇ ÑÕÏÇÕËÕß ÊÂÏÇÕÐÞÇ ÖÔÒÇØË, ÆÑÔÕËÅÐÖÕÞÇ Ä
ÒÑÐËÏÂÐËË ÑÔÐÑÄÐÞØ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕÇÌ ÄÎËâÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ËÊÏÇÐÇÐËÇ Ä ÓâÆÖ ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÂÍÕÂ ÓÇÂÍÙËË.
£ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ ÑÔÕÂÇÕÔâ ÇÜÇ ÙÇÎÞÌ ÓâÆ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ËÊÖÚÇÐ-
ÐÞØ ÒÓÑÃÎÇÏ ÍÂÍ Ä ÒÑÐËÏÂÐËË ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÑÄ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ, ÕÂÍ Ë Ä
ÄÞâÔÐÇÐËË ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ ÒÓÑÕÇÍÂÐËâ ÓÇÂÍÙËË ÆÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑ ÐÂÃÎáÆÂÇÏÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ. ±ÑàÕÑÏÖ ÐÇ ÄÞÊÞÄÂÇÕ
ÔÑÏÐÇÐËâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕß ÆÂÎßÐÇÌÛËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÂ ÓÇÂÍÙËÌ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ Ë
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ, Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ. ¢ÑÎßÛÑÌ
ËÐÕÇÓÇÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ËÊÖÚÇÐËÇ ÓÇÂÍÙËÌ ÏÑÐÑ-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÄÞÔÑÍÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ (G3, G3B3,
CBS-QB3, QCISD Ë ÆÓ.).

±ÓË ÄÔÇØ ÖÔÒÇØÂØ ÕÇÑÓËË, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÓÂÊÄËÕËÇÏ ÔÑÄÓÇ-
ÏÇÐÐÞØ ÐÇàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ Ë ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ ÕÇØÐËÍË,
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ Ä ÒÑÎÐÑÌ ÏÇÓÇ ÔÑØÓÂÐâáÕ
ÔÄÑÇ ÄÇÆÖÜÇÇ ÒÑÎÑÉÇÐËÇ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÔÎÇÆÖÇÕ ËÏÇÕß Ä ÄËÆÖ,
ÚÕÑ ÖÔÒÇØË, ÆÑÔÕËÅÐÖÕÞÇ Ä ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÏ ËÊÖÚÇÐËË ÏÇØÂÐËÊ-
ÏÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÔÕÂÎË ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÞ ÃÎÂÅÑÆÂÓâ ÐÂÎËÚËá ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÐÂÆÇÉÐÞØ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÂÓÓÇÐËÖÔÑÄÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ
ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÂÍÕÂ ÓÇÂÍÙËÌ ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ, Â ÕÂÍÉÇ ÆÂÐ-
ÐÞØ ÒÑ ÔÑÔÕÂÄÖ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÐÂ ÐÂÚÂÎßÐÞØ ÔÕÂÆËâØ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ.
¿ÕË ÔÄÇÆÇÐËâ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÍÑÐÕÓÑÎËÓÑÄÂÕß ÐÂÆÇÉÐÑÔÕß ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÔÚÇÕÂ Ë ÔÆÇÎÂÐÐÞØ ÐÂ ËØ ÑÔÐÑÄÇ ÄÞÄÑ-
ÆÑÄ.
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MECHANISMS OF GAS PHASE DECOMPOSITION OF C-NITRO COMPOUNDS FROM
QUANTUM CHEMICAL DATA

G.M.Khrapkovskii, A.G.Shamov, E.V.Nikolaeva, D.V.Chachkov
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Data on the mechanisms of gas-phase monomolecular decomposition of nitroalkanes, nitroalkenes and
nitroarenes obtained using modern quantum chemical methods are described systematically. The
attention is focused on the discussion of multistage decomposition of nitro compounds to elementary
experimentally observed products. Characteristic features of competition of different mechanisms and
the effect of molecular structure on the change in the Arrhenius parameters of the primary reaction step
are considered.
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