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³ËÔÕÇÏÂÕËÊËÓÑÄÂÐÞ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâÏ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ C- Ë
N-ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÂÎË×ÂÕËÚÇÔÍËØ, ÂÎËÙËÍÎËÚÇÔÍËØ, ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ Ë ÅÇÕÇÓÑÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, âÄËÄ-
ÛËÇÔâ ÑÔÐÑÄÑÌ ÆÎâ ÓÂÊÓÂÃÑÕÍË ab initio ÒÑÆØÑÆÂ Í ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËá ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ àÐÇÓÅÑÇÏÍËØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ. £ÞâÄÎÇÐÞ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ ÔÕÓÑÇÐËÇÏ ÄÇÜÇÔÕÄ Ë ÏÇØÂÐËÊÏÑÏ ËØ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ, Ä ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÕÑÓÞØ ÎÇÉËÕ
ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÙËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÑÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÐËÕÓÑ-
ÅÓÖÒÒÞ. ³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÏÇÕÑÆÑÎÑÅËË ²²³ (²ÇÍÑÏÃËÐÂÙËÑÐÐÞØ ²ÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ³ÇÕÇÌ) Ë ÑÓËÅËÐÂÎßÐÑÅÑ ÒÓÑ-
ÅÓÂÏÏÐÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ CASB (Computer Assisted Structure Building) ÔÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐÞ ÒÑÎÐÞÇ ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÓÇÂÍÙËÌ
ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ ÓÂÊÐÞØ ÖÓÑÄÐâØ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ (Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë ÅÎÖÃÑÍËØ).±ÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ ÒÑÎÐÞÌ
ÐÂÃÑÓ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ 38 ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÔÑÄ.
¢ËÃÎËÑÅÓÂ×Ëâ ì 201 ÔÔÞÎÍÂ.
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µÔÒÇØË ØËÏËË 78 (10) 2009 # 2009 ²ÑÔÔËÌÔÍÂâ ÂÍÂÆÇÏËâ ÐÂÖÍ, ªÐÔÕËÕÖÕ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË ËÏ. ¯.¥.©ÇÎËÐÔÍÑÅÑ



ÖÎÖÚÛÇÐËÇ ÑÆÐËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÚÂÔÕÑ ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÖØÖÆÛÇ-
ÐËÇÏ ÆÓÖÅËØ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ ÄÊÓÞÄÐÑÌ ÏÑÜÐÑÔÕË
ÄÇÜÇÔÕÄ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÒÑÄÞÛÂÇÕÔâ ËØ ÚÖÄÔÕÄËÕÇÎßÐÑÔÕß Í
ÏÇØÂÐËÚÇÔÍËÏ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËâÏ, ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ ØËÏËÚÇÔÍÂâ Ë ÕÇÓ-
ÏËÚÇÔÍÂâ ÔÕÑÌÍÑÔÕß, Õ.Ç. ÔÐËÉÂÇÕÔâ ÖÓÑÄÇÐß ËØ ÃÇÊÑÒÂÔ-
ÐÑÔÕË.4 ë 10 ªÊÄÇÔÕÐÞÇ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ¿® ÒÑ ÓâÆÖ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÐÇ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâáÕ ÖÔÎÑÄËâÏ ËØ ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÅÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ, ÒÑàÕÑÏÖ ÒÓË ÒÑËÔÍÇ ÐÑÄÞØ à××ÇÍÕËÄÐÞØ ¿®
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎË ÒÞÕÂáÕÔâ ÔÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÕß ÕÂÍËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ,
ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÑÕ ÕÓÇÃÑÄÂÐËÌ ÃÇÊÑÒÂÔÐÑÔÕË ÃÞÎË
ÃÞ ÏËÐËÏÂÎßÐÞ.11 ë 23

°ÆÐËÏ ËÊ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑ ÓÂÊÄËÄÂáÜËØÔâ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ
ÓÂÊÓÂÃÑÕÍË ÒÇÓÔÒÇÍÕËÄÐÞØ ¿® âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËÇ
ËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÆÑ ÔÕÂÆËË ÔËÐÕÇÊÂ,24 ë 32 ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÔÑÍÓÂÕËÕß
ÄÓÇÏâ Ë ÊÂÕÓÂÕÞ ÐÂ ËØ ÔÑÊÆÂÐËÇ.

¬ ÄÂÉÐÇÌÛËÏ àÍÔÒÎÖÂÕÂÙËÑÐÐÞÏ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏ ¿®,
ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÄÊÓÞÄÚÂÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ (££), ÑÕÐÑÔËÕÔâ ÕÇÓÏËÚÇ-
ÔÍÂâ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß, ÔÄâÊÂÐÐÂâ Ô ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕâÏË ÕÇÓÏÑÎËÊÂ
ÕÂÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.33 ë 36 µÔÕÂÐÑÄÎÇÐËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ££ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÙÇÐËÕß ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕß
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, Â ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÅËÒÑÕÇÕËÚÇ-
ÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ì ÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÑÔÕß ËØ ÔËÐÕÇÊÂ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÏÞ ÐÇ ÔÕÂÄËÎË ÙÇÎßá ÒÑÍÂÊÂÕß
ÓÇÕÓÑÔÒÇÍÕËÄÖ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ
ÕÇÓÏÑÎËÊÂ àÐÇÓÅÑÇÏÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÐË ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÒÑÎÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÑÕÇÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ Ë ÊÂÓÖÃÇÉÐÑÌ
ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ.33, 37 ë 59 ¯ÂÛÂ ÊÂÆÂÚÂ ÔÑÔÕÑâÎÂ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑÃÞ
ÑÃÓÂÕËÕß ÄÐËÏÂÐËÇ ÔÒÇÙËÂÎËÔÕÑÄ ÐÂ ÒÂÓÂÆÑÍÔÂÎßÐÖá ÔÕÑ-
ÓÑÐÖ àÕËØ ÒÖÃÎËÍÂÙËÌ, Â ËÏÇÐÐÑ, ÐÂ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ËÐ-
ÕÖËÕËÄÐÑÇ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ÅËÒÑÕÇÊ Ñ ÏÇØÂÐËÊÏÂØ ÕÇÓÏÑ-
ÓÂÔÒÂÆÂ ¿®.

°ÒÞÕÐÞÏ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎâÏ, ÓÂÊÖÏÇÇÕÔâ, ËÊÄÇÔÕÐÞ ÅËÒÑ-
ÕÇÊÞ Ñ ÏÇØÂÐËÊÏÇ ÕÑÌ ËÎË ËÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË, ÄÑÊÏÑÉÐÑÌ ÒÓË
ÕÇÓÏÑÎËÊÇ ¿®. ªÏÇÐÐÑ ÒÑàÕÑÏÖ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓË-
ÔÕËÍË ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ ÄÇÜÇÔÕÄ ÐÇÓÇÆÍÑ ÒÓËÄâÊÞÄÂÎËÔß Í ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÖ, ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÏÑÏÖ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÕÑÓÑÏ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÇÅÑ
ÊÐÂÐËÌ Ñ ÏÇØÂÐËÊÏÇ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, Â
ÒÑÕÑÏÖ ÄÑÎßÐÑ ËÎË ÐÇÄÑÎßÐÑ äÒÑÆÅÑÐâÎËÔßã ÒÑÆ ËÊÄÇÔÕÐÞÇ
ÔØÇÏÞ. °ÕÔáÆÂ ÄÑÊÐËÍÂÎË ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËâ Ä ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËË
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ Ë, ÍÂÍ ÔÎÇÆÔÕÄËÇ, ÓÂÊÎËÚËâ Ä
ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÏÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÂØ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÑÆÐËØ Ë ÕÇØ ÉÇ
ÄÇÜÇÔÕÄ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÑ-
ÄÂÎËÔß ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ÆÓÖÅËØ (ÐÇÑÚÇÄËÆÐÞØ ÐÂ ÒÇÓÄÞÌ ÄÊÅÎâÆ)
ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ, ÚÕÑ ÒÓËÄÑÆËÎÑ Í ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÏ
ÑÛËÃÍÂÏ.

³ ÙÇÎßá ÒÓÇÑÆÑÎÇÐËâ àÕËØ ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËÌ Ë ÓÂÊÓÂÃÑÕÍË ab
initio ÒÑÆØÑÆÂ (ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ
ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ¿®) ÐÂÏË ÃÞÎ ÄÞÒÑÎÐÇÐ ÙËÍÎ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËÌ, ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÐÂÔÕÑâ-
ÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ.

´ÇÓÏËÚÇÔÍÑÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ, ÍÂÍ
ÒÓÂÄËÎÑ, âÄÎâáÕÔâ ÒÑÎË×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞÏË ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏË Ë
ÏÑÅÖÕ ÓÂÔÒÂÆÂÕßÔâ ÒÑ ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÍÂÐÂÎÂÏ ÒÓÇÄÓÂÜÇ-
ÐËÌ,33, 35, 37 ë 41, 60, 61 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÔÎÑÉÐÞÌ ÏÐÑÅÑÔÕÂ-
ÆËÌÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ. ¯Â ÒÓÂÍÕËÍÇ, ÑÆÐÂÍÑ, ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÕÇÓÏÑ-
ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÄÑÆâÕÔâ Í ÒÑÔÕÓÑÇÐËáÒÓÑÔÕÞØ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍËØ ÔØÇÏ
ÒÓÑÙÇÔÔÂ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÊÂ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ Ë/ËÎË Í ËÊÖ-
ÚÇÐËá ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË. ®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÒÑÎÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ
ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ¿® ÐÂ ÓÂÊÐÞØ àÕÂÒÂØ ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÐÂ ÔÇÅÑÆÐâÛÐËÌ
ÆÇÐß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÔÎÑÉÐÖá Ë ÕÓÖÆÐÑ ×ÑÓÏÂÎËÊÖÇÏÖá
ÊÂÆÂÚÖ.

±ÓÑÙÇÔÔ ËÊÖÚÇÐËâ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÄÍÎáÚÂÇÕ ÆÄÇ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÚÂÔÕË:

1) ÔÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÔØÇÏ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÓÇÄÓÂÜÇ-
ÐËÌ,

2) ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ Ë ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÄ ÍÂÉÆÑÌ ÔÕÂÆËË.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÄÕÑÓÂâ ÚÂÔÕß ËÊÖÚÇÐÂ ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÑ
ØÑÓÑÛÑ.29, 30, 33, 34, 40, 47 ë 50, 54, 55, 58 ´ÂÍ, ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÞ ÏÇÕÑÆÑ-
ÎÑÅËË Ë ËÏÇáÕÔâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ, ÒÑÊÄÑÎâáÜËÇ
ÑÙÇÐËÄÂÕß ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ Ë ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓË-
ÔÕËÍË ÓÇÂÍÙËÌ. ¹ÕÑ ÍÂÔÂÇÕÔâ ÒÇÓÄÑÌ ÚÂÔÕË, ÕÑ ÆÑ ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ
ÄÓÇÏÇÐË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÑÆØÑÆÞ Í ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËá ÅËÒÑÕÇÊ Ñ
ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÂØ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ àÐÇÓÅÑÇÏÍËØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ ÒÑÎÐÑÔÕßá ÑÕÔÖÕÔÕÄÑÄÂÎË, ÚÕÑ Ë ÑÃÖÔÎÑÄËÎÑ ÂÍÕÖÂÎß-
ÐÑÔÕß ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÂÄÕÑÓÑÄ ÐÂÔÕÑâÜÇÅÑ ÑÃÊÑÓÂ. °ÆÐÑÌ ËÊ
ÐÂÛËØ ÍÎáÚÇÄÞØ ÊÂÆÂÚ ÔÕÂÎÂ ×ÑÓÏÂÎËÊÂÙËâ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ
ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÄÞâÄÎÇÐËâ ËØ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÔÕÓÑÇÐËâ
ÄÇÜÇÔÕÄ.

¯ÂÏË ÃÞÎÂ ÔÑÊÆÂÐÂ ÃÂÊÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ
ÏÇØÂÐËÊÏÂÏ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÓâÆÂ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ. ²ÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎÂÔß ÄÔâ
ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ C- Ë N-ÐËÕÓÑÒÓÑ-
ËÊÄÑÆÐÞØ ÂÎË×ÂÕËÚÇÔÍËØ, ÂÎËÙËÍÎËÚÇÔÍËØ, ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ Ë
ÅÇÕÇÓÑÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÏÂÐÑÏÇÕÓË-
ÚÇÔÍËÏ, ÅÓÂÄËÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏ, ÍÂÎÑÓËÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏ ÏÇÕÑÆÂÏË,35

ÏÇÕÑÆÑÏ ÊÂÏÑÓÂÉËÄÂÐËâ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ Ä ÖÆÂÓÐÞØ
ÕÓÖÃÂØ,62 ë 64 Â ÕÂÍÉÇ ÐÇÍÑÕÑÓÞÏË ÆÓÖÅËÏË. ¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÂÐÂ-
ÎËÊÂ àÕËØ ÆÂÐÐÞØ ÃÞÎË Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐÞ ÅËÒÑÕÇÊÞ Ñ ÄÊÂËÏÑ-
ÔÄâÊË ÔÕÓÑÇÐËâ ÄÇÜÇÔÕÄ Ë ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ËØ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ.

¥ÂÎÇÇ ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÎÂÔß ×ÑÓÏÂÎËÊÂÙËâ ÕÂÍËØ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ
ÐÂ ÃÂÊÇ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÑÌ ÐÂÏË ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÙËË (ÍÎÂÔÔË×ËÍÂ-
ÙËË) ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔ-
ÕÇÌ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÑÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ. ¯Â àÕÑÌ
ÑÔÐÑÄÇ ÃÞÎÂ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÂ ÏÇÕÑÆÑÎÑÅËâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÅÇÐÇ-
ÓËÓÑÄÂÐËâ ÒÑÎÐÞØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ, ÒÓÑÕÇÍÂá-
ÜËØ ÒÓË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÏ ÓÂÊÎÑÉÇÐËË ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ
ÓÂÊÐÞØ ÖÓÑÄÐâØ ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÄÇÜÇÔÕÄÂ. ´ÂÍÑÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÄÞÆÄË-
ÉÇÐËá ÅËÒÑÕÇÊ ËÔÍÎáÚÂÇÕ ËÐÕÖËÕËÄÐÑÔÕß Ä ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËË
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ.27, 60, 65 ë 93 ¤ËÒÑÕÇÊÞ Ñ ÏÇØÂÐËÊÏÂØ
ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÕÑÅÑ ËÎË ËÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÎËÔß
ËÔØÑÆâ ÎËÛß ËÊ ÇÅÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÞ, ÃÇÊ ÒÓËÄâÊÍË Í
×ÂÊÑÄÑÏÖ ÔÑÔÕÑâÐËá. ±ÓÇÆÒÑÎÂÅÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËÇ
ÚËÔÎÂ ÔÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐÐÞØ ÅËÒÑÕÇÊ Ë ÆÂÎßÐÇÌÛÂâ ÑÙÇÐÍÂ ÐÂËÃÑ-
ÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÞØ ÍÂÐÂÎÑÄ ÓÂÔÒÂÆÂ ÄÇÜÇÔÕÄ ÆÑÎÉÐÞ ÑÔÖÜÇÔÕÄ-
ÎâÕßÔâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ËÏÇáÜËØÔâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ Ë
ÒÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ô ÖÚÇÕÑÏ ×ÂÊÑÄÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ.

±ÓË ÄÞÃÑÓÇ ÅËÒÑÕÇÊ ÐÂÓâÆÖ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË
ÆÂÐÐÞÏË ÏÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÑÙÇÐÍË
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÑÔÕË ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇ-
ÐËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÒÓÇÆÇÎâÎËÔß ÒÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÓÂÔ-
ÚÇÕÑÄ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË (Ea) ÅÂÊÑ×ÂÊÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ.
¯ÇÑÃØÑÆËÏÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ ÃÞÎË ÄÞÒÑÎÐÇÐÞ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÇÕÑÆÂ
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÒÎÑÕÐÑÔÕË (DFT) Ô ÅËÃÓËÆÐÞÏ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ
B3LYP 94 ë 96 Ë ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÏ ÄÂÎÇÐÕÐÑ-ÓÂÔÜÇÒÎÇÐÐÞÏ ÃÂÊË-
ÔÑÏ 6-31G* (ÔÏ.97) Ä ÓÂÏÍÂØ ÒÂÍÇÕÂ ÒÓÑÅÓÂÏÏ GAUSSIAN 98
(ÔÏ.98) Ä £ÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÏ ÙÇÐÕÓÇ ªÐÔÕËÕÖÕÂ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ
ØËÏËË ËÏ. ¯.¥.©ÇÎËÐÔÍÑÅÑ ²¡¯. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÑÔÐÑÄ-
ÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÓâÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÃÂÊËÔÂØ 6-31G** Ë
6-311++G** ÑÍÂÊÂÎËÔß ÄÇÔßÏÂ ÃÎËÊÍËÏË Í ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÏ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ Ô ÃÂÊËÔÑÏ 6-31G*, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ
ÆÂÎÇÇ ÑÅÓÂÐËÚËÕßÔâ ÒÑÔÎÇÆÐËÏ ÃÂÊËÔÑÏ, ÕÓÇÃÖáÜËÏ ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛËØ ÊÂÕÓÂÕ ÏÂÛËÐÐÑÅÑ ÄÓÇÏÇÐË. ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇ-
ÕËÕß, ÚÕÑ ÏÇÕÑÆ B3LYP/6-31G* ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÑÎÖÚÂÕß ÊÐÂÚÇÐËâ
àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑ-
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÄÇÔßÏÂ ÃÎËÊÍËÇ Í àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ àÐÇÓÅËâÏ
ÂÍÕËÄÂÙËË ÅÂÊÑ×ÂÊÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ (ÓÂÊÎËÚËÇ ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ
2.4 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, ÚÕÑ ÔÑÒÑÔÕÂÄËÏÑ Ô ÒÑÅÓÇÛÐÑÔÕßá àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂ).42 ®ÑÎÇÍÖÎÞ Ô ÕâÉÇÎÞÏË ÂÕÑÏÂÏË ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎË Ä
ÃÂÊËÔÇ LANL2DZ. ¥Îâ ÃËÓÂÆËÍÂÎßÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÏÞ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÎË ÕÓËÒÎÇÕÐÞÇ ÔÒËÐÑÄÞÇ ÔÑÔÕÑâÐËâ, Â ËÊ ÄÑÊÏÑÉ-
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ÐÞØ ÃËÓÂÆËÍÂÎßÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÑÄ ÄÑ ÄÔÇØ ÔÎÖÚÂâØ ÄÞÃËÓÂÎË
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÐÂËÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÞÇ.

±ÓË ÑÙÇÐÍÇ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞØ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÆËÍÂÎß-
ÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÏÞ ËÔØÑÆËÎË ËÊ ÆÑÒÖÜÇÐËâ,33, 40, 99, 100 ÚÕÑ ÒÓË
ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏ ÏÇØÂÐËÊÏÇ ÓÂÔÒÂÆÂ àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÕÇÓÏÑ-
ÎËÊÂ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÔÑÄÒÂÆÂÇÕ Ô àÐÇÓÅËÇÌ (D) ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË
R7A:

EÂ=D(R7A) + RT,

D(R7A)=DH �R +DH �A7DH �RÿA,

ÅÆÇ DH �R, DH
�
A Ë DH �RÿA ì àÐÕÂÎßÒËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÒÓÑÆÖÍ-

ÕÑÄ ÓÇÂÍÙËË Ë ËÔØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, R ì
ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÂâ ÅÂÊÑÄÂâ ÒÑÔÕÑâÐÐÂâ, Tì ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ. ´ÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, ÆÑÒÖÔÍÂÎÑÔß ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÃÂÓßÇÓÂ ÓÇÍÑÏÃËÐÂÙËË
ÓÂÆËÍÂÎÑÄ, ÑÃÓÂÊÖáÜËØÔâ ÒÓË ÓÂÊÓÞÄÇ ÔÄâÊË.

£ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÓÇÂÍÙËÌ, ÒÓÑÕÇÍÂáÜËØ ÒÑ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏÖ
ÏÇØÂÐËÊÏÖ, ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÐÇ ÖÆÂÇÕÔâ ÑÙÇÐËÕß
àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÚÇÓÇÊ àÐÕÂÎßÒËË ËÔØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ë
ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ.101 ¿ÕÑ ÔÄâÊÂÐÑ Ô ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕßá ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÇÌ
àÐÇÓÅËË. £ àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ àÐÇÓÅËá ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎË
ÍÂÍ ÓÂÊÐÑÔÕß ÏÇÉÆÖ àÐÇÓÅËÇÌ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ Ë àÐÇÓ-
ÅËÇÌ ËÔØÑÆÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ. ±ÑÎÑÉÇÐËÇ ÄÔÇØ ÔÕÂÙËÑÐÂÓÐÞØ ÕÑÚÇÍ
×ËÍÔËÓÑÄÂÎË ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÂÐÂÎËÊÂ ÏÂÕÓËÙ ¤ÇÔÔÇ ÒÑ ÑÕÔÖÕÔÕÄËá
ÏÐËÏÞØ ÚÂÔÕÑÕ. ³ÕÓÖÍÕÖÓÖ ÒÇÓÇØÑÆÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÒÑÆÕÄÇÓÉ-
ÆÂÎË ÓÂÔÚÇÕÂÏË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÌ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ ÓÇÂÍÙËË.

¿ÐÇÓÅÑÇÏÍËÇ ÏÂÕÇÓËÂÎÞ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÍÎÂÔÔÑÄ
(ÔÏ.1, 3, 11 ë 19, 25, 26, 102, 103). ¿ÍÔÒÎÑÊÑ×ÑÓÐÞÏ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÏ,
ÚÂÜÇ ÄÔÇÅÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞÏ ÒÓË ÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÐËË ÕÂÍËØ
ÄÇÜÇÔÕÄ, âÄÎâÇÕÔâ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÂ.1, 3, 11 ë 19, 25, 26, 102 ë 105 ±Ñ àÕÑÌ
ÒÓËÚËÐÇ ÑÚÇÐß ÄÂÉÐÑ ÄÞâÄËÕß ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÓÂÔ-
ÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕâÏË ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÑÅÑ
ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒ Ä ËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ.

II. ¥Ë××ÇÓÇÐÙËÂÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ
ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ

1. C-¯ËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËâ

ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂÏË C-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÏÑÉÐÑ ÓÂÊÆÇÎËÕß
ÐÂ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÅÓÖÒÒ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÒÓËÓÑÆÞ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ, Í
ÍÑÕÑÓÑÏÖ ÒÓËÔÑÇÆËÐÇÐÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÂ.

¬ ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏ ÅÓÖÒÒÞ I.1 ÑÕÐÑÔâÕÔâ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ Ô
ÑÆÐÑÌ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÑÌ ÒÓË sp3-ÅËÃÓËÆËÊÑÄÂÐÐÑÏ ÂÕÑÏÇ ÖÅÎÇ-
ÓÑÆÂ; ÅÓÖÒÒÂ I.2 ÄÍÎáÚÂÇÕ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ô ÑÆÐÑÌ ËÎË ÆÄÖÏâ
ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÂÏË Ö sp2-ÅËÃÓËÆËÊÑÄÂÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ, ÒÓË
àÕÑÏ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÅÇÕÇÓÑÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËÇ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâ ÄÞÐÇÔÇÐÞ Ä ÑÕÆÇÎßÐÖá ÅÓÖÒÒÖ I.3. ¥ËÐËÕÓÑÏÇÕËÎËÆÞ
ÑÕÐÇÔÇÐÞ Í ÅÓÖÒÒÇ I.4, Â ÅÓÖÒÒÖ I.5 ÑÃÓÂÊÖáÕ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ô
ÆÄÖÏâ ËÎË ÕÓÇÏâ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÂÏË Ö sp3-ÅËÃÓËÆËÊÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ.

¯ËÉÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑ-
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÄÔÇØ ÒâÕË ÕËÒÑÄ.

Â. ³ÑÇÆËÐÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞ I.1

ªÊ ÂÎË×ÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÅÓÖÒÒÞ I.1 ÓÂÔÔÏÑÕ-
ÓËÏ ÕÓË ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ì ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐ (1),
ÐËÕÓÑàÕÂÐ (2) Ë ×ÕÑÓÐËÕÓÑÏÇÕÂÐ (3).

¤ÂÊÑ×ÂÊÐÑÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ (1) Ë ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ (2)
ËÊÖÚÂÎË ÏÇÕÑÆÂÏË ÒËÓÑÎËÊÂ,106 ë 113 ×ÑÕÑÎËÊÂ 114 ë 117 Ë Ä ÖÆÂÓ-
ÐÞØ ÕÓÖÃÂØ.62 ë 64 µÔÎÑÄËâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ ÑØÄÂÕÞÄÂÎË ÛËÓÑ-
ÍËÇ ÆËÂÒÂÊÑÐÞ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ Ë ÆÂÄÎÇÐËÌ. ¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÑÃÛËÓ-
ÐÞÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ, ÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑÌ ÕÓÂÍÕÑÄÍËÏÇØÂÐËÊÏÂ ÕÇÓÏË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÆÑ ÔËØ ÒÑÓ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÕß ÐÇ
ÖÆÂÎÑÔß. ´ÂÍ, Ä ÓâÆÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÒÓÇÆÎÂÅÂÎËÔß ÓÂÊÎËÚÐÞÇ
ÐÂÚÂÎßÐÞÇ ÔÕÂÆËË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ:37, 38, 118

ÆÎâ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ (1)

CH3NO2
.
CH3 +

.
ONO, (1)

CH3NO2 CH3ONO CH3O
.
+

.
NO, (2)

CH3NO2 CH3ONO CH2O+HNO; (3)

ÆÎâ ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ (2) 37, 38, 118

C2H5NO2
.
C2H5 +

.
ONO, (4)

C2H5NO2 C2H4 + HNO2. (5)

¯ÂÒÓËÏÇÓ, ¬ÓÑÖ×ÑÓÕ Ë £àÆÆËÐÅÕÑÐ 119 ÐÂÃÎáÆÂÎË ÄÞÔÑ-
ÍËÌ ÄÞØÑÆ ÏÇÕÂÐÂ Ë ÃÑÎßÛÑÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÆËÑÍÔËÆÂ ÂÊÑÕÂ,
ÑÃÓÂÊÖáÜËØÔâ ÐÂ ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ (1).
¿ÕÑ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÓÂÔÒÂÆÇ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ ÒÑ ÔÄâÊË C7N
(ÓÇÂÍÙËâ (1)). ªÊÖÚÇÐËÇ àÏËÔÔËË ÔËÔÕÇÏÞ CH3NO2 ëAr ÒÓË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÇ ÆÑ 23008C ÒÑÍÂÊÂÎÑ,62 ÚÕÑ ÓÂÆËÍÂÎ

.
ONO ËÏÇÇÕ

ÑÚÇÐß ÍÑÓÑÕÍÑÇ ÄÓÇÏâ ÉËÊÐË Ë ÓÇÂÅËÓÖÇÕ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ,
ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÔÎÇÆÖáÜÇÏÖ ÖÓÂÄÐÇÐËá:

.
CH3 +

.
ONO CH3O

.
+

.
NO. (6)

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
1 ÑÔÐÑÄÐÖá ÓÑÎß ËÅÓÂÇÕ ÓÇÂÍÙËâ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË C7N.33, 37, 38

£ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ ÒÓË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÏ ÓÂÔÒÂÆÇ
ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ (2) ÒÓÇÄÂÎËÓÖÇÕ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ
ÍËÔÎÑÕÞ, ÄÇÆÖÜÇÇ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá àÕËÎÇÐÂ (ÓÇÂÍÙËâ (5)). ´ÇÑ-
ÓÇÕËÚÇÔÍÂâ ÑÙÇÐÍÂ 43, 120 ÄÇÎËÚËÐÞ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ
ÓÇÂÍÙËË ÑÕÜÇÒÎÇÐËâ HNO2 ÑÕ ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÂâ
ÏÇÕÑÆÑÏ DFT/B3LYP/6-31G*, ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 45.3 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71.
¿ÕÑ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÑÌ 37

àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÞØ ÆÎâ ÒÇÓÄËÚÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÔÒÂÆÂ
ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ (45.0 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÒÓË 320 ë 3808C). ±ÓË ÕÇÏÒÇ-
ÓÂÕÖÓÂØ ÄÞÛÇ 4508C ÏÇØÂÐËÊÏ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 2 ËÊÏÇ-
ÐâÇÕÔâ: ÒÓË ÓÂÊÎÑÉÇÐËË ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÓÂÊÓÞÄ
ÔÄâÊË C7NO2, ÍÑÕÑÓÞÌ, Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË,33 ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ àÐÇÓÅËÇÌ ÂÍÕËÄÂÙËË
55.6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÐÂÛËÏ ÓÂÔÚÇÕÂÏ
(ÏÇÕÑÆ DFT/B3LYP/6-31G*), àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ ÒÑ àÕÑÏÖ ÍÂÐÂÎÖ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
56.4 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71. ±ÓÇÑÃÎÂÆÂÐËÇ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 2
ÚÇÓÇÊ ÆËÔÔÑÙËÂÙËá ÔÄâÊË C7NO2 ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ
ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑÍËÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎß-
ÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË ¡ÓÓÇÐËÖÔÂ ÆÎâ ÆÂÐÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË
(lgA=15.90 (Ô71)) ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÓÇÂÍÙËÇÌ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ
ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ (lgA=12.24 (Ô71)).33

£ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÐËÕÓÑ-
ÐËÕÓËÕÐÖá ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÖ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔ-
ÒÂÆÂ ÂÎË×ÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÐÇÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÎË ÍÂÍ ÄÑÊÏÑÉÐÞÌ ÒÖÕß ËØ ÓÂÔÒÂÆÂ.33, 38, 40, 42, 43, 121

´ÂÍ, ÒÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÐËÕÓÑÏÇÕÂÐÂ (1) Ä ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÑÏ ÒÖÚÍÇ 122, 123 Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÎÂÊÇÓÐÑÅÑ ÐÂÅÓÇÄÂ ÐÂÃÎá-
ÆÂÎË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ×ÑÓÏÂÎßÆÇÅËÆÂ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÏÑÅ ÃÞÕß
ÒÓÑÆÖÍÕÑÏ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË (ÔÏ. ÓÇÂÍÙËá

C NO2

I.2

C NO2

I.1 I.3

C(Ar) NO2,

NO2C(Het)

+ 7

X C NO2

NO2

I.4

(X =N, S, Se, I) (Y = H, NO2, F, NF2)

I.5

C

NO2

NO2

Y
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(3)). °ÆÐÂÍÑ ÒÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÇÕÑÆÑÏ DFT/B3LYP/
6-31G*, ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÆÎâ ÙÇÎÑÅÑ ÓâÆÂ ÂÎË×ÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑ-
ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ,42, 43, 121 ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕ-
ÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ÑÍÂÊÂÎÔâ ÄÞÛÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËË
ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË C7NO2. ±ÑÔÎÇÆÐÇÇ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ ÔÄË-
ÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÆÂÐÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ ÐÇ ÏÑÉÇÕ
ÔÑÔÕÂÄÎâÕß ÑÜÖÕËÏÑÌ ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËË ÓÇÂÍÙËâÏ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÑÕÓÞÄÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ ËÎË àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ
ÍËÔÎÑÕÞ.42, 43, 121 £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÆÎâ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ (2)
ÄÇÎËÚËÐÂ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇ-
ÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 62.6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, ÚÕÑ ÐÂ
6.2 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÃÑÎßÛÇ àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË
C7NO2 Ë ÐÂ 17.3 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÃÑÎßÛÇ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ
ÃÂÓßÇÓÂ ÓÇÂÍÙËË àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ.43 ¯Â
ÔÇÅÑÆÐâÛÐËÌ ÆÇÐß ÇÆËÐÔÕÄÇÐÐÞÏ ËÊÄÇÔÕÐÞÏ ËÔÍÎáÚÇÐËÇÏ Ä
àÕÑÏ ÓâÆÖ âÄÎâÇÕÔâ ×ÕÑÓÐËÕÓÑÏÇÕÂÐ (3), ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ
àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ÐÂ
3.6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ DFT/B3LYP/6-31G*)
ÐËÉÇ àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË C7NO2.43

¯Â ÔØÇÏÇ 1 ÐÂ ÒÓËÏÇÓÇ ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ (2) ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÄÑÊÏÑÉ-
ÐÞÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆ-
ÐÞØ ÅÓÖÒÒÞ I.1. £ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÅÑ ÓÇÉËÏÂ
ÓÂÔÒÂÆ ÏÑÉÇÕ ÒÓÑËÔØÑÆËÕß ÍÂÍ Ô àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇÏ ÂÊÑÕË-
ÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ (ÍÂÐÂÎ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ I ÐÂ ÔØÇÏÇ 1), ÕÂÍ Ë Ô
ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÏ ÓÂÊÓÞÄÑÏ ÔÄâÊË C7N°2 (ÍÂÐÂÎ III ).33, 40

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË 33, 40, 121 ÐÇ ËÔÍÎáÚÇÐÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÐËÕÓÑ-ÐËÕ-
ÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË (ÍÂÐÂÎ II ). °ÕÏÇÕËÏ ÕÂÍÉÇ, ÚÕÑ Ä
ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ, Â ÕÂÍÉÇ Ä ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑ-
ÄÂÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÄÑÊÏÑÉÇÐ ÓÂÔÒÂÆ ÚÇÓÇÊ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÂÙË-
×ÑÓÏÞ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËâ (ÍÂÐÂÎ IV ).33

³ØÇÏÂ 1

²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÌ ÐÂÏË ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÑÌ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ Ô 1,3-ÔËÅÏÂ-
ÕÓÑÒÐÞÏ ÔÆÄËÅÑÏ ÒÓÑÕÑÐÂ (ÍÂÐÂÎ IV ÐÂ ÔØÇÏÇ 1) ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
63.8 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71. ¥Îâ ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÞ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË àÕÑ
ÔÂÏÑÇ ÐÇÄÞÅÑÆÐÑÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÓÂÔÒÂÆÂ. °ÆÐÂÍÑ, ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ
ÓÂÃÑÕÞ 33, ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 2 ÚÇÓÇÊ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÂÙË-
×ÑÓÏÞ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÍÂÍ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÒÓË ÒÑÄÞÛÇÐÐÞØ ÆÂÄÎÇ-
ÐËâØ, ÕÂÍ Ë Ä ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË. £ àÕËØ ÖÔÎÑÄËâØ
ÒÓÑÕÑÕÓÑÒÐÂâ ÕÂÖÕÑÏÇÓËâ ÏÑÉÇÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕßÔâ ÐÇ ÍÂÍ
ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ, Â ÍÂÍ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÒÓÑ-
ÙÇÔÔ.124 ë 127 °ÙÇÐÍÂ àÐÇÓÅËË ÕÂÖÕÑÏÇÓËÊÂÙËË ÐËÕÓÑàÕÂÐÂ (2)
Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÂâ ÐÂ ÓÂÊÎËÚËË Ä ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ
ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÕÂÖÕÑÏÇÓÐÞØ ×ÑÓÏ Ë ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÂâ ÐÂÏË ÒÑ
ËÊÄÇÔÕÐÑÌ ÏÇÕÑÆËÍÇ 128, ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ àÐÇÓÅÑ-
ÊÂÕÓÂÕÞ Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÄÔÇÅÑ 10.4 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71.

³ÎÇÆÖÇÕ, ÑÆÐÂÍÑ, ÖÚËÕÞÄÂÕß Ë ÕÑ ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ, ÚÕÑ ÇÔÎË
ÃÂÓßÇÓÞ ÄÕÑÓËÚÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÃÖÆÖÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÄÞÛÇ ÃÂÓßÇ-
ÓÑÄ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÂÍÕÂ ÓÂÔÒÂÆÂ, ÐËÊÍÑÃÂÓßÇÓÐÞÇ ÓÇÂÍÙËË ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ÑÃÓÂÕËÏÞ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÆÎâ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÑÃÝÇÍÕËÄÐÑÌ
ÑÙÇÐÍË ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÐÇÑÃØÑÆËÏÂ
ÕÂÍÉÇ ÑÙÇÐÍÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑÔÎÇÆÖáÜËØ àÕÂ-
ÒÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÂÐÂÎËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ Ë ÓÂÔÚÇÕÐÞØ
ÆÂÐÐÞØ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÊÂÍÎáÚËÕß, ÚÕÑ Ä ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÄÑÊÏÑÉ-
ÐÞÏË ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏË ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ

ÅÓÖÒÒÞ I.1 âÄÎâáÕÔâ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË C7N°2,

àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ, ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇ-
ÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ Ë ÓÂÔÒÂÆ ÚÇÓÇÊ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÂÙË-×ÑÓÏÞ ÐËÕÓÑ-
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ.

Ã. ³ÑÇÆËÐÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞ I.2

¥Îâ ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÅÓÖÒÒÞ I.2 ÐÂÎËÚËÇ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ ÒÓË
ÆÄÑÌÐÑÌ ÔÄâÊË ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂÇÕ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÌ (ÒÑ ÔÓÂÄÐÇ-
ÐËá Ô ÅÓÖÒÒÑÌ I.1) ÍÂÐÂÎ ÓÂÔÒÂÆÂ ì ÚÇÓÇÊ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ 1,2-
ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ. ¯Â ÔØÇÏÇ 2 Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ
ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑàÕË-
ÎÇÐÂ (4).{

³ØÇÏÂ 2

£ÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÓÑÕÇÍÂÐËâ ÓÇÂÍÙËË ÒÑ ÍÂÐÂÎÖ III Ô ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËÇÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 4a ÑÔÐÑÄÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ
ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÕÇÓÏÑÎËÊÖ ÐËÕÓÑÔÕËÓÑÎÂ 129 Ë ÐÂ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÇÐÑÄ.42, 43, 130

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÇÕÑÆÑÏ DFT/B3LYP/
6-31G* (ÔÏ.43, 130), ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ ÅÓÖÒÒÞ I.2 ÚÇÓÇÊ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÇ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÆÎâ
ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (4) ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 48.0 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, Â ÆÎâ ÕÓÂÐÔ-
ÐËÕÓÑÒÓÑÒËÎÇÐÂ (5) 44.6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, ÚÕÑ ÃÎËÊÍÑ Í àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ (Ea=45.8 Ë 42.2 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ).33

¥Îâ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (4) àÐÇÓÅËâ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË C7NO2

(ÍÂÐÂÎ IV ÐÂ ÔØÇÏÇ 2; Ea=67.1 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71) 43 ÐÂ
19.1 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÃÑÎßÛÇ àÐÇÓÅËË, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÌ ÆÎâ ÑÃÓÂ-
ÊÑÄÂÐËâ 1,2-ÑÍÔÂÊÇÕËÐÑÄÑÅÑ ÙËÍÎÂ. £ÇÎËÚËÐÂ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ
ÃÂÓßÇÓÂ ÓÇÂÍÙËË àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ HNO2 (ÍÂÐÂÎ I ) ÔÑÔÕÂ-
ÄÎâÇÕ 58.1 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (ÔÏ.43), Â àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÐËÕÓÑ-
ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË (ÍÂÐÂÎ VI ) ÓÂÄÐÂ 57.6 ÍÍÂÎ .

.ÏÑÎß71 (ÔÏ.43). ¥Îâ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË
ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (4) Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ Ô 1,3-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÏ ÔÆÄËÅÑÏ
ÒÓÑÕÑÐÂ (ÍÂÐÂÎ V ) ÕÓÇÃÖáÕÔâ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÞ Ä
61.5 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71.

¯ÂËÏÇÐÇÇ ÄÞÅÑÆÇÐ, Ô àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ, ÒÖÕß
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 4 ÒÑ ÍÂÐÂÎÖ II Ô 1,4-ÔÆÄËÅÑÏ ÒÓÑÕÑÐÂ,
ÆÎâ ÓÇÂÎËÊÂÙËË ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÕÓÇÃÖÇÕÔâ 71.7 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËÌ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ 4 ÒÑ ÍÂÐÂÎÂÏ I, II, IV ËVI (ÔÏ. ÔØÇÏÖ 2)
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÓÇÄÞÛÂáÕ àÐÇÓÅËá ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË ÓÂÔ-
ÒÂÆÂ ÚÇÓÇÊ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ 4a. ¡ÐÂ-
ÎÑÅËÚÐÂâ ÍÂÓÕËÐÂ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÆÎâ ÕÓÂÐÔ- (5) Ë ÙËÔ-
ÐËÕÓÑÒÓÑÒËÎÇÐÂ (6).43

£ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÆÎâ ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒËÎÇÐÂ (6) ÄÑÊÏÑÉÐÂ
ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËâ Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ 6a (ÔÏ.43) Ô 1,5-ÔÆÄËÅÑÏ ÒÓÑÕÑÐÂ
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{£ ÆÂÐÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ ÒÓÑÒËÔÐÞÇ ÃÖÍÄÞ ÒÓË ÐÑÏÇÓÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
ÑÊÐÂÚÂáÕ ÑÃÓÂÊÖáÜËÇÔâ ËÊ ÐÇÅÑ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÞ, Â ÔÕÓÑÚÐÞÇ
ÃÖÍÄÞ ì ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ËÊÑÏÇÓÐÞÇ ×ÑÓÏÞ ËÔØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ (Ä
ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÕÂÖÕÑÏÇÓÞ Ë ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÑÐÐÞÇ ËÊÑÏÇÓÞ); ÔÕÓÇÎÍË,
ÄÞØÑÆâÜËÇ ËÊ ÑÆÐÑÌ ÕÑÚÍË, ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ ÒÓÑÆÖÍÕÞ ÆÇÔÕÓÖÍÙËË
ÑÆÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ.
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(ÓÇÂÍÙËâ (7)). ¿ÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÞ ÆÎâ àÕÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ
33.6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, ÚÕÑ ÐÂ 13.5 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÏÇÐßÛÇ ÂÍÕËÄÂ-
ÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 6 ÚÇÓÇÊ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ
1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ (Ea=47.1 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71).

¥Îâ 1-ÐËÕÓÑËÊÑÃÖÕËÎÇÐÂ (7), Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ ÂÏËÐÑÐËÕÓÑ-
àÕËÎÇÐÑÄ 8 ë 10 ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÇ ÃÂÓßÇÓÞ ÓÇÂÍÙËË ÄÐÖÕÓËÏÑ-
ÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ Ô 1,5-ÔÆÄËÅÑÏÒÓÑÕÑÐÂ
ÇÜÇ ÐËÉÇ: Ea=33.4, 10.3, 7.5 Ë 29.6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÇÐÐÑ.43

¿ÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 7 ë 10
ÚÇÓÇÊ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ 1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ
ÐËÉÇ:

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ Ea, ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71

7 43.5
8 43.9
9 29.9
10 29.7

°ÆÐÂÍÑ, ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÃÑÕ 43, 131, 132, ÆÎâ ÙËÔ-ÐËÕÓÑÒÓÑÒË-
ÎÇÐÂ (6) ÎËÏËÕËÓÖáÜÇÌ ÔÕÂÆËÇÌ ÓÂÔÒÂÆÂ âÄÎâÇÕÔâ ÐÇ ÒÇÓ-
ÄËÚÐÞÌ ÂÍÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÂÙË-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËâ 6Â, Â ÇÅÑ
ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÇ Ä ËÊÑÍÔÂÊÑÎËÐ-2(5H)-ÑÎ (6b) (ÔÏ. ÓÇÂÍÙËá (7)).
£ÇÎËÚËÐÂ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ àÕÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
43.6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, ÚÕÑ ÐÂ 10.0 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÃÑÎßÛÇ àÐÇÓÅÑ-
ÊÂÕÓÂÕ ÒÇÓÄËÚÐÑÌ ÔÕÂÆËË (ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ 6a) Ë ÐÂ
3.5 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÏÇÐßÛÇ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËâ 6 ÚÇÓÇÊ 1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÐÞÌ ÙËÍÎ.

¥Îâ ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÑÄ 8 ë 10 ÔÕÂÆËâ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË
ÂÙË-×ÑÓÏÞ Ä ËÊÑÍÔÂÊÑÎËÐ-2(5H)-ÑÎ ÕÂÍÉÇ âÄÎâÇÕÔâ ÎËÏËÕË-
ÓÖáÜÇÌ.43, 131, 132 ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÆÂÐÐÑÌ
ÓÇÂÍÙËË (Ea=62.8, 65.6 Ë 54.4 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÆÎâ ÂÏËÐÑÐËÕ-
ÓÑàÕËÎÇÐÑÄ 8, 9 Ë 10 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ) 132 ÑÍÂÊÂÎÂÔß ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÄÞÛÇ ÄÇÎËÚËÐÞ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÓÇÂÍÙËË
ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä 1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆ (Ea=
43.9, 29.9 Ë 29.7 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71).43, 131, 132 ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓË
ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ ÓÂÔÒÂÆÇ ÂÏËÐÑÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÑÄ ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÄÇÓÑâÕÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÙËÍÎËÚÇÔÍËØ 1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÐÞØ
ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ.132

¥Îâ 1-×ÕÑÓÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ (11) àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÞ ÐÂ ÑÃÓÂÊÑ-
ÄÂÐËÇ 1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ 52.3 ÍÍÂÎ .

.ÏÑÎß71 Ë ÃÎËÊÍË Í ÄÇÎËÚËÐÇ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÐËÕÓÑ-
ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË (54.4 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71),43, 130 Õ.Ç.
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË àÕË ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÓÂÄÐÑÄÇÓÑâÕÐÞ.

£ ÓÂÃÑÕÂØ 43, 120, 130, 133 ÑÕÏÇÚÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÒÓË ÒÑÄÞÛÇÐËË
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÆÑ 400 ë 5008C Ë ÄÞÛÇ Ä ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÐËÕ-
ÓÑÂÎÍÇÐÑÄ ÍÑÐÍÖÓÇÐÕÑÔÒÑÔÑÃÐÞÏ ÔÕÂÐÑÄËÕÔâ ÏÇØÂÐËÊÏ
ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË C7NO2. ±ÑÔÎÇÆÐÇÇ ÑÃÔÕÑâ-
ÕÇÎßÔÕÄÑ ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÑ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÌ àÐÕÓÑÒËÇÌ ÂÍÕËÄÂÙËË
ÆÂÐÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÄÑÊÏÑÉÐÞÏË ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏË ÒÇÓÄËÚ-
ÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÎÍÇÐÑÄ ÒÓË ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÇ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ âÄÎâáÕÔâ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË
C7N°2, àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ, ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕ-
ÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ, ÓÂÔÒÂÆÞ ÚÇÓÇÊ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÂÙË-×ÑÓÏÞ
ËÎË 1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ.

¯ÂÓâÆÖ Ô ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇÏ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ
ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÐËÕÓÑÑÎÇ×ËÐÑÄ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 120, 132, 134 ÄÞÒÑÎ-
ÐÇÐÂ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÂâ ÑÙÇÐÍÂ (DFT/B3LYP/6-31G*)
ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞØ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ ÃËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ
àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÑÉÐÑ
ÊÂÍÎáÚËÕß, ÚÕÑ ÏÑÐÑÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÓÇÂÍÙËâÏ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ
ÏÑÅÖÕ ÔÑÔÕÂÄÎâÕß ÍÑÐÍÖÓÇÐÙËá ÓÇÂÍÙËË ÃËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÑÎÇ×ËÐÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÞ ÒÓË
ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÉËÆÍÑÌ ×ÂÊÇ Ë Ä ÅÂÊÑ-
ÑÃÓÂÊÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÒÓË ÄÞÔÑÍËØ ÆÂÄÎÇÐËâØ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä
ÔÎÖÚÂÇ ÐËÕÓÑàÕËÎÇÐÂ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÇ ÃÂÓßÇÓÞ ÎËÏËÕËÓÖá-
ÜËØ ÔÕÂÆËÌ ÃËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ (23.0 ë 25.0 ÍÍÂÎ .

. ÏÑÎß71 (ÔÏ.120, 132, 134)) ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑ Ä ÆÄÂ ÓÂÊÂ ÐËÉÇ
ÄÇÎËÚËÐÞ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË àÕÑÅÑ ÔÑ-
ÇÆËÐÇÐËâ Ä 1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÐÞÌ ÙËÍÎ (48.0 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71).

Ä. ³ÑÇÆËÐÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞ I.3

±Ñ ×ÑÓÏÂÎßÐÞÏ ÒÓËÊÐÂÍÂÏ Í ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏ ÅÓÖÒÒÞ I.2 (ÐËÕ-
ÓÑÅÓÖÒÒÂ ÐÂØÑÆËÕÔâ Ö sp2-ÅËÃÓËÆËÊÑÄÂÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ)
ÏÑÉÐÑ ÃÞÎÑ ÃÞ ÑÕÐÇÔÕË ÕÂÍÉÇ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÅÇÕÇÓÑ-
ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËÇ ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ. °ÆÐÂÍÑ Ä ÔÄâÊË Ô ÕÇÏ,
ÚÕÑ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÐÂÏ ÐÇ ÖÆÂÎÑÔß ÐÂÌÕË ÐË ÑÆÐÑÅÑ ÒÓËÏÇÓÂ,
ÍÑÅÆÂ ÒÓË ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ Ë ÅÇÕÇÓÑÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ
ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ
ÍËÔ-ÎÑÕÞ ËÎË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ 1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ,
ÏÞ ÄÞÆÇÎËÎË ÕÂÍËÇ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ Ä ÑÕÆÇÎßÐÖá ÅÓÖÒÒÖ I.3.

¢ÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ
ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ, ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÓâÆÖ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ
ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÐÂ ÔØÇÏÇ 3 ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ ÍÂÐÂÎÞ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑ-
ÎÂ (12). ¯ÂËÃÑÎÇÇ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÞÏË âÄÎâáÕÔâ ÕÓË ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ
ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÕÇÓÏÑÎËÊÂ:33, 42, 43 ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÓÂÊÓÞÄ
ÔÄâÊË C7NO2 (ÍÂÐÂÎ I ), ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ
(ÍÂÐÂÎ II ) Ë 1,5-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ ÒÓÑÕÑÐÂ Ä ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑ-
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ÎÂØ Ô ÄÑÆÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜËÏË ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâÏË Ä ÑÓÕÑ-ÒÑÎÑÉÇ-
ÐËË Í ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ (ÍÂÐÂÎ V ).

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÄÂÓËÂÐÕÑÄ ÒÇÓÄËÚÐÑÌ ÆÇ-
ÔÕÓÖÍÙËË ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÖÚËÕÞÄÂáÕÔâ Ë
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÓÂÔÒÂÆÂ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇÏ
ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ (ÍÂÐÂÎ III ÐÂ ÔØÇÏÇ 3), Â ÕÂÍÉÇ ÚÇÓÇÊ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ 1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ (ÍÂÐÂÎ IV ),
ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß ÒÓÑÕÇÍÂÐËâ ÍÑÕÑÓÞØ ÐÇ ËÔÍÎáÚÂÇÕÔâ ÒÓË ÑÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐÐÑÏ ÔÑÚÇÕÂÐËË ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ.

±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ (DFT/B3LYP/6-31G*),43 àÐÇÓÅÑ-
ÊÂÕÓÂÕÞ ÐÂ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÑÕÓÞÄ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ (ÍÂÐÂÎ I ÐÂ
ÔØÇÏÇ 3) Ä ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÆÎâ ÔÇÓËË ËÊ 23
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ 58.4 ë 77.8 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71.
¿ÕË ÄÇÎËÚËÐÞ ÆÎâ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ 12 ë 15 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÕÂÃÎ. 1.

¡ÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒË-
ÓÑÄÍË (ÍÂÐÂÎ II ) ÆÎâ 20 ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (ÒÑ
ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ 43) ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ 53.2 ë 67.6 ÍÍÂÎ .

.ÏÑÎß71 (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 1). ¥Îâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 12 ë 15 ÇÅÑ ÄÇÎËÚËÐÂ ÐÂ
9.2, 6.9, 10.9 Ë 6.8 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÐËÉÇ àÐÇÓÅÑ-
ÊÂÕÓÂÕ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÞØ ÆÎâ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÕÓÞÄÂ ÐËÕÓÑ-
ÅÓÖÒÒÞ.

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ 33 ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞØ ÃÂÓßÇÓÑÄ
ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ, ÐÇ ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÂÕÑÏÑÄ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÑÓÕÑ-ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâØ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ
(ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË 400 ë 5008C ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 13 Ë 15 Ea=69.7 Ë
68.6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71), ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÂÏ, ÐÇÑÃØÑ-
ÆËÏÞÏ ÆÎâ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË C7NO2 (ÍÂÐÂÎ I
ÐÂ ÔØÇÏÇ 3). ±Ñ ÏÐÇÐËá ÂÄÕÑÓÑÄ ÓÂÃÑÕ 42, 43, ÊÂ ÔÚÇÕ ÃÑÎßÛÇÌ
àÐÕÓÑÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË Ä ÖÔÎÑÄËâØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ Ë ÃÑÎßÛÇÅÑ
ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË
¡ÓÓÇÐËÖÔÂ ÆÂÐÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË (lgA=16.7 ë 17.3 (Ô71) ÆÎâ ÄÞÃÑ-
ÓÑÚÐÑÌ ÔÇÓËË ËÊ ÄÑÔßÏË ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ) 134 Ô ÃÑÎÇÇ ÄÞÔÑ-
ÍÑÌ ÔÍÑÓÑÔÕßá ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËâ ÒÑ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏÖ
ÏÇØÂÐËÊÏÖ. ³ÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ ÓÂÔÒÂÆÂ ÒÑ ÓÂÆËÍÂÎß-
ÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ Ë ÒÑ ÏÇØÂÐËÊÏÖ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒ-
ÒËÓÑÄÍË ÆÎâ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ ÒÓË 4008C ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 5 : 1. ±ÓË
ÒÑÐËÉÇÐËË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÄÍÎÂÆ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒ-
ÒËÓÑÄÍË Ä ÔÖÏÏÂÓÐÖá ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÔÍÑÓÑÔÕË ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ.42, 121

¥Îâ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâÏË, ÔÑÆÇÓ-
ÉÂÜËÏË ÂÕÑÏ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâØ, ÐÂØÑÆâÜËØÔâ Ä
ÑÓÕÑ-ÒÑÎÑÉÇÐËË Í ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
12 Ë 14), ÐÂ ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÔÒÂÆÂ ÄÑÊÏÑÉÐÂ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËâ Ä
ÂÙË-×ÑÓÏÖ Ô 1,5-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÏ ÔÆÄËÅÑÏ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ

(ÒÖÕß c ÐÂ ÔØÇÏÇ 3).33, 42 ±Ñ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ 42 ÏÇÕÑÆÑÏ
DFT/B3LYP/6-31G*, ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ àÕÑÌ ÓÇÂÍÙËË
ÆÎâ Ñ-ÐËÕÓÑÕÑÎÖÑÎÂ (12) ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 44.1 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ 33 ÊÐÂÚÇÐËÇ ÓÂÄÐÑ 49.5 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÒÓË
350 ë 4208C), ÆÎâ Ñ-ÐËÕÓÑÂÐËÎËÐÂ (14) ì 42.7 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71

(àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ 33 ÊÐÂÚÇÐËÇ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 57.5 ÍÍÂÎ .

.ÏÑÎß71 ÒÓË 400 ë 4708C). ¿ÕÑ ÐËÉÇ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕ, ÐÇÑÃØÑÆË-
ÏÞØ ÆÎâ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË Ë ÅÑÏÑÎËÕËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË C7NO2. ªÊ-ÊÂ ÑÕÔÖÕÔÕÄËâ ÚÇÕÍÑÌ
ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÏÇÉÆÖ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÑÙÇÐÍÑÌ Ë ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂáÕ,42 ÚÕÑ ÆÎâ ÕÂÍËØ ÑÓÕÑ-ÊÂÏÇÜÇÐ-
ÐÞØ ÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÑÄ ÄÇÎËÍ ÄÍÎÂÆ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÚÇÓÇÊ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÂÙË-ÐËÕÓÑ×ÑÓÏÞ Ä ÑÃÜÖá àÐÇÓÅÇÕËÍÖ ÕÇÓÏÑ-
ÎËÊÂ.

¿ÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ HONO ËÊ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÒÓÑ-
ËÊÄÑÆÐÞØ 12 ë 15 (ÍÂÐÂÎ III ÐÂ ÔØÇÏÇ 3) ÄÇÆÇÕ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá
ÔËÐÅÎÇÕÐÞØ ÍÂÓÃÇÐÑÄ 12a ë 15a ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

£ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞÏË ÐÂÏË ÄÞÚËÔÎÇÐËâÏË,
ÄÇÎËÚËÐÂ ÕÇÒÎÑÄÑÅÑ à××ÇÍÕÂ àÕÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ÒÓÇ-
ÆÇÎÂØ 113.8 ë 122.4 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 1), ÚÕÑ ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÇÐÐÑ ÄÞÛÇ (ÐÂ 50 ë 80 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71) àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕ ÐÂ
ÓÂÔÒÂÆ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 12 ë 15 ÒÑ ÍÂÐÂÎÂÏ I, II Ë V (ÔÏ. ÔØÇÏÖ 3).
´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ Ô àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇÏ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ ÕÇÓÏËÚÇÔÍË ÐÇ-
ÄÞÅÑÆÐÑ. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË ÓÂÔÒÂÆ ÒÑ àÕÑÏÖ
ÍÂÐÂÎÖ ÕÂÍÉÇ ÐÇ ÃÞÎ ÊÂ×ËÍÔËÓÑÄÂÐ.

¦ÜÇ ÑÆÐËÏ ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇÏ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ 12 ë 15 âÄÎâÇÕÔâ ÍÂÐÂÎ IV (ÔÏ. ÔØÇÏÖ 3) Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ
ÃËÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ 12b ë 15b ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ àÐÕÂÎßÒËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ 12b
Ë 14b ÓÂÄÐÞ Ä 53.5 Ë 58.6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÚÕÑ ÐÂ
9.4 Ë 15.9 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÄÞÛÇ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞØ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÓÂÔ-
ÒÂÆÂ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÑ ÍÂÐÂÎÖ V (ÔÏ. ÔØÇÏÖ 3). ´ÂÍËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ, ÓÂÔÒÂÆ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ 12 Ë 14 ÒÑ ÍÂÐÂÎÖ IV ÏÂÎÑÄÇ-
ÓÑâÕÇÐ.

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÞÏ ÏÇØÂÐËÊÏÑÏ ÆÇÔÕÓÖÍÙËË Ä
ÓâÆÖ ÅÇÕÇÓÑÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ Ô ÒÑÆÄËÉÐÞÏ
ÂÕÑÏÑÏ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÙËÍÎÇ, ÒÑ ÐÂÛÇÌ ÑÙÇÐÍÇ,74 âÄÎâÇÕÔâ
ÓÂÔÒÂÆ ÚÇÓÇÊ ÂÙË-×ÑÓÏÖ. ¯ËÉÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ
ÕÂÖÕÑÏÇÓÞ Ë ÒÑÄÑÓÑÕÐÞÇ ËÊÑÏÇÓÞ 3(5)-ÐËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÂ
(16), Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÇÅÑ ÂÙË-×ÑÓÏÞ (ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 16D ë 16G) Ô
ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËÇÌ ÍËÔÎÑÓÑÆÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÅÓÖÒÒ ÑÕÐÑ-
ÔËÕÇÎßÐÑ ÄÐÇÙËÍÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊË C7N (Z,E; Z,Z; E,E Ë E,Z
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ). ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ Ñ ÄÑÊÐËÍÐÑÄÇÐËË ÕÂÖÕÑÏÇÓÐÞØ
×ÑÓÏ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË ÒÑ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËá ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 16 Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ
(ÔÑ ÔÕÂÆËÇÌ ÒÓÇÆÒÎÂÄÎÇÐËâ) Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ 180 ë
2008C.74, 135 ¬ÂÍ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß ÄÞÛÇ, Ä àÕËØ ÖÔÎÑÄËâØ ÒÓÑÕÑ-
ÕÓÑÒÐÂâ ÕÂÖÕÑÏÇÓËâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÐÇ ÍÂÍ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞÌ, Â ÍÂÍ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ.124 ë 127

R= CH3 (12a), H (13a), NH2 (14a).

R

C

12a ± 14a

..
C

NO2

15a

..

R= CH3 (12b), H (13b), NH2 (14b).

12b ± 14b

O
N O7

R

15b

O
N O7

O2N

+ +

´ÂÃÎËÙÂ 1. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË (Ä ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71) ÒÇÓ-
ÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÐËÕÓÑÂÓÇÐÑÄ 12 ë 15.

³ÑÇÆË- ¶ÑÓÏÖÎÂ Ea
43 H (ÔÏ.b)

ÐÇÐËÇ
I II

12 67.3 58.1 113.8

13 69.8 62.9 117.4

14 74.1 63.2 122.4

15 66.8 60.0 116.4

a¿ÐÕÂÎßÒËâ (ÔÖÏÏÂÓÐÞÌ ÕÇÒÎÑÄÑÌ à××ÇÍÕ ÓÇÂÍÙËË), ÓÂÔÚÇÕ ÄÞÒÑÎ-
ÐÇÐ ÂÄÕÑÓÂÏË ÑÃÊÑÓÂ ÏÇÕÑÆÑÏ DFT/B3LYP/6-31G*.

NO2

CH3

NO2

NO2

NH2

NO2

O2N
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°ÙÇÐÍÂ74 àÐÇÓÅËË ÕÂÖÕÑÏÇÓËÊÂÙËË 3(5)-ÐËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓË-
ÂÊÑÎÑÄ 16A ë 16C Ä ËÊÑÏÇÓÐÞÇ ÂÙË-×ÑÓÏÞ (16D ë 16G), ÑÔÐÑ-
ÄÂÐÐÂâ ÐÂ ÓÂÊÎËÚËË Ä ËØ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË,
ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÞ ÆÎâ àÕËØ ÒÓÑÙÇÔ-
ÔÑÄ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÑÕ 22.9 ÆÑ 27.9 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ
ÄÇÎËÚËÐÂ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÏËÅÓÂÙËË ÒÓÑÕÑÐÂ Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ 16D ÆÎâ ÕÂÖÕÑÏÇÓÐÑÅÑ
C-ÐËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÂ (16C) (ÓÇÂÍÙËâ (8)) ÕÂÍÉÇ ÐÇÄÇÎËÍÂ
(29.2 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, ÓÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑÆÑÏ DFT/B3LYP/6-31G*) Ë
ÔÑÒÑÔÕÂÄËÏÂ Ô ÄÇÎËÚËÐÂÏË àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÞØ ÆÎâ
ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÓÑÕÑÐÐÑÅÑ ÑÃÏÇÐÂ.

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ËÊÑÏÇ-
ÓËÊÂÙËË C-ÐËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÑÄ 16A ë 16C Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ 16D
ÆÑÄÑÎßÐÑ ÐËÊÍËÌ, ÏÞ ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÎË 74 àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÞ
ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÄÕÑÓËÚÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ËÊÑÏÇÓÑÄ
16D ë 16G. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ËÊ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÂÙË-×ÑÓÏ ÐËÕÓÑÕÓËÂÊÑÎÂ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ËÊÑÏÇÓÂ 16D)
àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÃÑÎÇÇ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎÇÐ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÑÕÓÞÄ
ÅËÆÓÑÍÔËÎßÐÑÅÑ ÓÂÆËÍÂÎÂ (ÓÇÂÍÙËâ (9)).

¿ÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÆÂÐÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÐÂØÑÆËÕÔâ Ä ËÐÕÇÓ-
ÄÂÎÇ ÑÕ 46.4 ÆÑ 51.5 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÔÕÓÑÇÐËâ
ÕÂÖÕÑÏÇÓÑÄ 16D ë 16G,74 ÚÕÑ ÄÞÛÇ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕ ÐÂ ËÊÑÏÇÓË-
ÊÂÙËá ³-ÐËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÑÄ Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ. ¿ÕÑ ÔÄËÆÇÕÇÎß-
ÔÕÄÖÇÕ ÑÃ ÑÃÓÂÕËÏÑÔÕË ÒÑÔÎÇÆÐÇÌ ÓÇÂÍÙËË. °ÆÐÂÍÑ ÄÇÎËÚËÐÞ
ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞØ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÃÑÎÇÇ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÐÞØ ÄÕÑÓËÚÐÞØ
ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÔÒÂÆÂ ÂÙË-×ÑÓÏ 16D ë 16G ÐËÉÇ àÐÇÓÅËÌ ÂÍÕË-
ÄÂÙËË ÆÇÔÕÓÖÍÙËÌ ³-ÐËÕÓÑ×ÑÓÏ 16A ë 16C:74 67.2 ë
68.2 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÆÎâ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÕÓÞÄÂ ÐËÕÓÑ-
ÅÓÖÒÒÞ, 60.2 ë 63.5 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÆÎâ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇ-
ÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË, 66.7 ë 71.3 Ë 89.6 ë 105.6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÆÎâ
ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÄÐÖÕÓËÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ N7N
Ë C7N ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ô ÖÚÇÕÑÏ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕ ÐÂ ÄÕÑÓËÚÐÞÇ
ÓÇÂÍÙËË ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÂÙË-ÐËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÂ ÓÂÔÒÂÆ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËâ 16 ÚÇÓÇÊ ÂÙË-×ÑÓÏÖ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÐÞÏ.

£ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÆÎâ ÂÎÍËÎÊÂÏÇÜÇÐÐÑÅÑ 3-ÐËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓË-
ÂÊÑÎÂ 17,136 Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÂÙË-×ÑÓÏÞ ÊÂ ÔÚÇÕ ÏËÅÓÂ-
ÙËË ÒÓÑÕÑÐÂ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ, àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ
àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÔÑÔÕÂÄ-
ÎâÇÕ 65.1 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (ÒÓË 380 ë 4108C). ¿ÕÂ ÄÇÎËÚËÐÂ ØÂÓÂÍ-
ÕÇÓÐÂ ÆÎâ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÕÇÓÏËÚÇÔÍËÌ
ÓÂÔÒÂÆ ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ Ô ÒÇÓÄËÚÐÞÏ ÓÂÊÓÞÄÑÏ ÔÄâÊË
C7NO2.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÐÂÛËÏ ÓÂÔÚÇÕÂÏ, àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÞ ÐÂ ÅÑÏÑÎËÕË-
ÚÇÔÍËÌ ÑÕÓÞÄ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ ÑÕ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 17 ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ
67.9 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, ÚÕÑ ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË (ÔÏ. ÄÞÛÇ). ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ØÑÕâ
ÄÇÎËÚËÐÂ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇ-
ÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ÆÎâ 3-ÐËÕÓÑ-1-àÕËÎ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÂ (58.8 ÍÍÂÎ .

.ÏÑÎß71, DFT/B3LYP/6-31G*) ÐÂ 9.1 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÐËÉÇ,
ÚÇÏ àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÑÕÓÞÄÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ,
ÊÂ ÔÚÇÕ ÃÑÎßÛÇÌ àÐÕÓÑÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË Ä ÆÂÐÐÑÏ ËÐÕÇÓÄÂÎÇ
ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÞÏ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÄÕÑÓÑÌ ÒÓÑÙÇÔÔ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÏË ÄÞÛÇ
ÆÂÐÐÞÏË, ÏÑÉÐÑ ÍÑÐÔÕÂÕËÓÑÄÂÕß, ÚÕÑ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÞÏË
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏË ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÔÒÂÆÂ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ Ë
ÅÇÕÇÓÑÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ âÄÎâáÕÔâ ÅÑÏÑÎËÕË-
ÚÇÔÍËÌ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË C7N°2, ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒË-
ÓÑÄÍÂ Ë ÓÂÔÒÂÆ ÚÇÓÇÊ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÂÙË-×ÑÓÏÞ ÐËÕÓÑ-
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ.

Å. ³ÑÇÆËÐÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞ I.4

¥ËÐËÕÓÑÏÇÕËÎËÆÞ, ÑÕÐÑÔâÜËÇÔâ ÒÑ ÐÂÛÇÌ ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË Í
ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏ ÅÓÖÒÒÞ I.4, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÐÂÎËÚËÇÏ ÔÇÏË-
ÒÑÎâÓÐÑÌ ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÑÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ, Ô ÍÑÕÑÓÞÏ ÔÄâÊÂÐÂ
ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÂ, Ë ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏÑÏ, ÐÂ ÍÑÕÑÓÑÏ ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐ
ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÌ ÊÂÓâÆ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 18 ë 21 Ä
ÕÂÃÎ. 2). £ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ËÏÇáÕÔâ ÎËÛß ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ
ÒÑ ÒÓÑÅÐÑÊÖ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÆËÐËÕÓÑÏÇÕËÎË-
ÆÑÄ,24 Â ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ËØ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÑÕÔÖÕ-
ÔÕÄÖáÕ. ³ÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÕÑÅÑ ÕËÒÂ
ËÔÍÎáÚÂáÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ËØ ÓÂÔÒÂÆÂ Ô àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇÏ
ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ, Â ÕÂÍÉÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÚÇÓÇÊ 1,2-ÑÍÔÂÊÇÕ-2-
ÑÍÔËÆÐÞÌ ÙËÍÎ. ´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË, ÍÓÑÏÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ ÄÞÛÇ
ÒÖÕÇÌ ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÅÓÖÒÒ I.1 Ë I.2, ÆÎâ ÆËÐËÕÓÑ-
ÏÇÕËÎËÆÑÄ ÄÑÊÏÑÉÇÐ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞÌ ÍÂÐÂÎ ÓÂÔÒÂÆÂ ÚÇÓÇÊ
ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÓÂÊÓÞÄ ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÑÌ ÔÄâÊË ÖÅÎÇÓÑÆ ë
ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏ (ÍÂÐÂÎ I ÐÂ ÔØÇÏÇ 4, Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÒÓÇÆ-
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´ÂÃÎËÙÂ 2. ¿ÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË (Ä ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71) ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐ-
ÐÑÌ ÔÄâÊË ÖÅÎÇÓÑÆ ë ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏ (X+7C7) Ë ÔÄâÊË C7NO2 Ä
ÆËÐËÕÓÑÏÇÕËÎËÆÂØ 18 ë 21 (ÒÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÓÂÔÚÇÕÂ ÏÇÕÑÆÑÏ
DFT/B3LYP/LANL2DZ).

³ÑÇÆË- ¶ÑÓÏÖÎÂ ³ÄâÊß
ÐÇÐËÇ

X+7C7 C77NO2

18 (CH3)2S+7C7(NO2)2 56.6 56.2
19 (CH3)3N+7C7(NO2)2 76.7 55.3
20 (CH3)2Se+7C7(NO2)2 63.4 59.1
21 CH3I+7C7(NO2)2 30.0 42.9

1028 £.­.¬ÑÓÑÎÇÄ, ´.³.±ËÄËÐÂ, ¡.¡.±ÑÓÑÎÎÑ, ´.£.±ÇÕÖØÑÄÂ, ¡.¢.ºÇÓÇÏÇÕÇÄ, £.±.ªÄÛËÐ



ÔÕÂÄÎÇÐ ÕÇÓÏÑÎËÊ ÆËÏÇÕËÎÔÖÎß×ÑÐËÇÄÑÅÑ ÆËÐËÕÓÑÏÇÕËÎËÆÂ
(18)).

³ØÇÏÂ 4

¿ÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÞ ÐÂ ÓÂÔÒÂÆ ÆËÐËÕÓÑÏÇÕËÎËÆÑÄ ÒÑ àÕÑÏÖ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËá ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÒÓËÓÑÆÞ ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏÂ
(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 2). £ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞÏË ÐÂÏË ÓÂÔÚÇ-
ÕÂÏË (DFT/B3LYP/LANL2DZ), àÐÇÓÅËâ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË
X+7C7 ÔÐËÉÂÇÕÔâ ÒÓË ÊÂÏÇÐÇ ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏÂ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ
ÆËÐËÕÓÑÏÇÕËÎËÆÂ Ä ÓâÆÖ N>Se>S>I. ±ÓË àÕÑÏ ÆÎâ ÕÓË-
ÏÇÕËÎÂÏÏÑÐËÇÄÑÅÑ (19) Ë ÆËÏÇÕËÎÔÇÎÇÐÑÐËÇÄÑÅÑ (20) ÆËÐËÕ-
ÓÑÏÇÕËÎËÆÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍË ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎÇÐ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ
ÑÕÓÞÄ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ (ÍÂÐÂÎ II, ÔÏ. ÔØÇÏÖ 4), ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ
ÃÂÓßÇÓ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÐËÉÇ àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÑÌ
ÔÄâÊË ÖÅÎÇÓÑÆ ë ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏ ÐÂ 21.4 Ë 4.3 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ¥Îâ ÆËÏÇÕËÎÔÖÎß×ÑÐËÇÄÑÅÑ ÆËÐËÕÓÑÏÇÕËÎËÆÂ
(18) ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÑÕÓÞÄ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ Ë ÓÂÊÓÞÄ ÙÄËÕÕÇÓ-
ËÑÐÐÑÌ ÔÄâÊË ÖÅÎÇÓÑÆ ë ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏ ÒÑ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÂÏ àÍÄË-
ÄÂÎÇÐÕÐÞ, Â ÆÎâ ÏÇÕËÎËÑÆÑÐËÇÄÑÅÑ ÆËÐËÕÓÑÏÇÕËÎËÆÂ (21)
ÕÇÓÏËÚÇÔÍË ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÞÅÑÆÇÐ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË I+7C7.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÓÂÔÚÇÕÞ ÖÍÂÊÞÄÂáÕ ÐÂ ÕÑ, ÚÕÑ ÆÎâ ÆËÐËÕ-
ÓÑÏÇÕËÎËÆÑÄ (ÅÓÖÒÒÂ I.4) Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÄÇÓÑâÕÐÞ ÆÇÔÕÓÖÍÙËâ ÚÇÓÇÊ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÇ ÑÕÜÇÒÎÇÐËÇ ÐËÕ-
ÓÑÅÓÖÒÒÞ Ë ÓÂÊÓÞÄ ÃËÒÑÎâÓÐÑÌ ÔÄâÊË ÖÅÎÇÓÑÆ ë ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏ.

Æ. ³ÑÇÆËÐÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞ I.5

£ ÑÕÆÇÎßÐÖá ÅÓÖÒÒÖ ÏÞ ÄÞÆÇÎËÎË ÒÑÎËÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÞ, ÄÍÎá-
ÚÂáÜËÇ 1,1-ÆËÐËÕÓÑ-, 1,1,1-ÕÓËÐËÕÓÑ-, 1-×ÕÑÓ-1,1-ÆËÐËÕÓÑ- Ë
1-ÆË×ÕÑÓÂÏËÐÑ-1,1-ÆËÐËÕÓÑÏÇÕËÎßÐÞÇ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ. ³ÖÜÇ-
ÔÕÄÖáÕ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ Ñ ÏÇØÂÐËÊÏÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ
ÕÂÍËØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ. ªÊ-ÊÂ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ ÊÂÕÓÖÆÐÇÐËÌ, ÄÑÊÐË-
ÍÂáÜËØÏÇÉÆÖ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÂÏË Ä ÒÑÎËÐËÕÓÑÏÇÕËÎßÐÑÏ×ÓÂÅ-
ÏÇÐÕÇ, ÒÓÑÚÐÑÔÕß ÔÄâÊË C7NO2 ÒÑÐËÉÇÐÂ. ±Ñ ÆÂÐÐÞÏ
ÂÄÕÑÓÑÄ ÓÂÃÑÕ 33, 38, ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÕÂÍÑÅÑ ÕËÒÂ ÓÂÔÒÂÆÂáÕÔâ Ô
ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÏ ÑÕÜÇÒÎÇÐËÇÏ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ. ¯Â ÔØÇÏÇ 5 àÕÑ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ (ÍÂÐÂÎ I) ÒÓÑËÎÎáÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ ÐÂ
ÒÓËÏÇÓÇ ÒÑÎËÐËÕÓÑÏÇÕËÎßÐÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ àÕÂÐÂ 22 ë 25.
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²ÂÆËÍÂÎßÐÞÌÏÇØÂÐËÊÏ ÓÂÔÒÂÆÂ 1,1-ÆËÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÒÑÆ-
ÕÄÇÓÉÆÂÇÕÔâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÍËÐÇÕËÍË ÅÂÊÑ×ÂÊ-
ÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.137 ´ÂÍ, ÒÓË ÕÇÓÏÑÎËÊÇ
1,1,1-ÕÓËÐËÕÓÑàÕÂÐÂ (23) Ä ÒÓÑÆÖÍÕÂØ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÊÂ×ËÍÔË-
ÓÑÄÂÐ ÓÂÆËÍÂÎ

.
CH3.138 ¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË àÕÑÅÑ ×ÂÍÕÂ ÂÄÕÑÓÞ

ËÔÍÎáÚÂáÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ àÎËÏËÐËÓÑ-
ÄÂÐËâ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ ÒÓË ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 23.
²ÂÆËÍÂÎßÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÓÂÔÒÂÆÂ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ØÂÓÂÍÕÇÓÇÐ Ë
ÆÎâ 1-×ÕÑÓ-1,1-ÆËÐËÕÓÑÏÇÕËÎßÐÞØ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ.139 ¿ÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ 140 ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ N,N-
ÆË×ÕÑÓÂÏËÐÑÄ ÑÃÜÇÌ ×ÑÓÏÖÎÞ RC(NO2)2NF2 (R=NO2, F,
CH3) ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÖÔÕÂÐÑÄËÕß, ÚÕÑ ÒÑ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÑÐË ÏÂÎÑ
ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÐËÕÓÑÂÐÂÎÑÅÑÄ RC(NO2)3.
²ÂÊÎÑÉÇÐËÇ a-ÆË×ÕÑÓÂÏËÐÑ-a-ÆËÐËÕÓÑÂÎÍÂÐÑÄ ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ Ô
ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ ÔÍÑÓÑÔÕßá Ä ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÑÏ Ë ÉËÆÍÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËâØ
Ë ÎËÏËÕËÓÖÇÕÔâ ÔÕÂÆËÇÌ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË C7NO2. £ ÍÑÐÆÇÐÔË-
ÓÑÄÂÐÐÑÏ ÔÑÔÕÑâÐËË ÓÂÔÒÂÆ 1,1-ÆËÐËÕÓÑÏÇÕËÎßÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ, ÒÑ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ ÂÙË-×ÑÓÏÖ (ÍÂÐÂÎ IV ÐÂ
ÔØÇÏÇ 5).33, 141

2. N-¯ËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËâ

£ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÑÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÐËÕÓÂÏËÐÑ-
ÅÓÖÒÒÞ ÐÂÏË ÄÞÆÇÎÇÐÑ ÛÇÔÕß ÅÓÖÒÒ N-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

¬ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÏ ÅÓÖÒÒÞ II.1 ÑÕÐÑÔâÕÔâ ÐËÕÓÂÏËÐÞ, Ä
ÍÑÕÑÓÞØ ÑÓÃËÕÂÎß ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÂÓÞ ÂÏËÐ-
ÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ ÐÇ ÄÑÄÎÇÚÇÐÂ Ä ÐÇÄÂÎÇÐÕÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÇ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ô ÄÂÍÂÐÕÐÞÏË ÅÓÂÐËÚÐÞÏË ÑÓÃËÕÂÎâÏË
ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ, Â ÔÂÏ ÂÏËÐÐÞÌ ÂÕÑÏ ÂÊÑÕÂ ÐÇ ÖÚÂÔÕÄÖÇÕ Ä
ÔÑÒÓâÉÇÐËË.142 £ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÅÓÖÒÒÞ II.2 ËÏÇáÕ ÏÇÔÕÑ
ÅÇÏËÐÂÎßÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ (pN ës�CÿX,
pX ës�NÿN),142 Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÖÚÂÔÕÄÖÇÕ ÔÑÔÇÆÐËÌ ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏ.
N-¯ËÕÓÑÇÐÂÏËÐÞ Ë N-ÐËÕÓÑÂÏËÆËÐÞ ÑÕÐÇÔÇÐÞ Í ÅÓÖÒÒÇ
II.3. ¯ËÕÓÂÏËÐÞ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏ ËÎË ÂÕÑÏ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÂ Ö ÂÏËÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ, ÄÞÆÇÎÇÐÞ Ä ÅÓÖÒÒÖ II.4.
³ÑÇÆËÐÇÐËâ Ô ÐËÕÓËÏËÐÐÑÌ ÅÓÖÒÒÑÌ ÑÃÓÂÊÖáÕ ÅÓÖÒÒÖ II.5, Â
ÑÐËÇÄÞÇ N-ÐËÕÓËÏËÆÞì ÅÓÖÒÒÖ II.6.

Â. ³ÑÇÆËÐÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞ II.1

N,N-¥ËÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐ (26) ì ÒÓÑÔÕÇÌÛËÌ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕÇÎß
ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ ÅÓÖÒÒÞ II.1. ±ÓË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑ-
ÄÂÐËâØ ÇÅÑ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÃÞÎ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐ ÔÑÔÕÂÄ ÒÓÑÆÖÍ-
ÕÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ Ë ÑÙÇÐÇÐÞ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËÌ
ÓÂÔÒÂÆÂ.33, 39, 41, 56 £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÒÇÓÄÑÌ
ÔÕÂÆËË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 26 ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕ ÓÂÆËÍÂÎß-
ÐÞÌ ÑÕÓÞÄ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ 33, 39 ë 41 (ÍÂÐÂÎ I ÐÂ ÔØÇÏÇ 6), àÎËÏË-
ÐËÓÑÄÂÐËÇ HNO2 (ÍÂÐÂÎ II ) 41 Ë ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÖá ÒÇÓÇ-
ÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÖ (ÍÂÐÂÎ III ).143, 144 ¥Îâ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÒÑÎÐÑÅÑ
ÐÂÃÑÓÂ ÍÂÐÂÎÑÄ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂN,N-ÆËÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐÂ
(26) ÏÞ ÖÚÎË ÕÂÍÉÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ
ÔÄâÊË C7N (ÍÂÐÂÎ IV ).
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¯ÂËÃÑÎÇÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÄÞÅÑÆÐÞÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇÏ ÒÇÓ-
ÄËÚÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 26 âÄÎâÇÕÔâ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ
ÑÕÓÞÄ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ, àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÐÂÌÆÇÐÑ 41 Ea=
40.8 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (lgA=14.1 (Ô71)). ±Ñ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÄÞÒÑÎ-
ÐÇÐÐÞØ ÐÂÏË ÓÂÔÚÇÕÑÄ (DFT/B3LYP/6-31G*), ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ
ÃÂÓßÇÓ àÕÑÌ ÓÇÂÍÙËË ÔÑÔÕÂÄâÇÕ 42.3 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71. ²ÂÔÔÚËÕÂÐ-
ÐÞÇ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÞ (45.4 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71) ÐÂ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ
HNO2 ÒÑ ÍÂÐÂÎÖ II (ÔÏ. ÔØÇÏÖ 6) ÐÂ 3.1 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÃÑÎßÛÇ,
ÚÇÏ ÒÑ ÍÂÐÂÎÖ I. °ÆÐÂÍÑ ÍÂÐÂÎ II, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËÌÔâ ÑÕÓË-
ÙÂÕÇÎßÐÑÌ àÐÕÓÑÒËÇÌ ÂÍÕËÄÂÙËË, ÐÇÎßÊâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ
ÍÑÐÍÖÓÇÐÕÐÞÌ ÍÂÐÂÎÖ I, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÄÍÎÂÆ àÕÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ
ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÒÓË ÆÇÔÕÓÖÍÙËË N,N-ÆËÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐÂ (26)
ÐÇÊÐÂÚËÕÇÎÇÐ. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ
ÆÂÐÐÞÏ,145 ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÔÍÑÓÑÔÕË àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ
ÍËÔÎÑÕÞ ËÊ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 26 ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑ Ä 100 ÓÂÊ ÏÇÐßÛÇ
ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕË ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÕÓÞÄÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ.

¦ÜÇ ÄÞÛÇ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÞ ÐÂ ÒÓÑÕÇÍÂÐËÇ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕ-
ÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË (ÍÂÐÂÎ III, ÔÏ. ÔØÇÏÖ 6). ¿ÐÇÓÅËâ ÂÍÕË-
ÄÂÙËË ÓÇÂÍÙËË ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÒÑ àÕÑÏÖ ÍÂÐÂÎÖ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
67.4 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (DFT/B3LYP/6-31G*). °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ Ä àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÂØ ÒÓË *9008C ÆÑÎâ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒË-
ÓÑÄÍË Ä ÏÇØÂÐËÊÏÇ ÓÂÔÒÂÆÂ N,N-ÆËÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐÂ
ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÏÇÐÇÇ 10%.145 ° ÄÞÔÑÍÑÌ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË ÐËÕÓÑ-
ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ÒÓË ×ÑÕÑÎËÊÇ ÓâÆÂ ÄÕÑÓËÚÐÞØ
ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ ÔÑÑÃÜÂÇÕÔâ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 47, 48.

ª ÐÂÍÑÐÇÙ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ, ÔÂÏÞÏ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÐÞÏ
âÄÎâÇÕÔâ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË C7N (ÍÂÐÂÎ IV ÐÂ ÔØÇÏÇ 6) Ä ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËË 26: ¦Â=80.2 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71. ±ÑàÕÑÏÖ ÕÂÍÑÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÂÏËÐÂ 26 ÏÂÎÑÄÇÓÑâÕÐÑ.

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ 41 ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÞ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÓâÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÅÓÖÒÒÞ II.1 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ
ÐËÉÇ:

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ Ea, ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 lgA, (c71)

N,N-¥ËàÕËÎÐËÕÓÂÏËÐ 41.6 15.1
N,N-¥ËÒÓÑÒËÎÐËÕÓÂÏËÐ 42.0 14.8
N,N-¥ËËÊÑÒÓÑÒËÎÐËÕÓÂÏËÐ 42.6 15.9
N-¯ËÕÓÑÏÑÓ×ÑÎËÐ 38.9 13.6
N-¯ËÕÓÑÒËÒÇÓËÆËÐ 42.1 14.8
N,N 0-¥ËÐËÕÓÑÒËÒÇÓÂÊËÐ 38.2 13.6

¿ÕË ÆÂÐÐÞÇ ÕÂÍÉÇ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎß-
ÐÑÔÕË ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË N7NO2.

Ã. ³ÑÇÆËÐÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞ II.2

£ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ N-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÇÓÄÑÌ ÅÓÖÒÒÞ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ
ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÂâ ÒÂÓÂ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ ÂÏËÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ ÐËÕÓ-
ÂÏËÐÐÑÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ÐÇ ÖÚÂÔÕÄÖÇÕ Ä ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâØ, Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÅÓÖÒÒÞ II.2 ÄÂÉÐÖá ÓÑÎß ËÅÓÂáÕ
ÅÇÏËÐÂÎßÐÞÇ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ pN ës�CÿX Ë
pX ës�NÿN.142 ¥Îâ ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ ÔËÔÕÇÏ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÂÕÑÏ
ÂÊÑÕÂ Ë ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏ X ÃÎËÊÍË ÒÑ ÑÔÐÑÄÐÑÔÕË Ë ËÐÆÖÍÕËÄÐÑÏÖ
à××ÇÍÕÖ, ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ ÐÇ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÑÕ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÅÓÖÒÒÞ II.1, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ
à××ÇÍÕÞ ÅÇÏËÐÂÎßÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ä ÐËØ ÄÞÓÑÉÆÇÐÞ.142

³ÎÇÆÔÕÄËÇÏ ÑÓÃËÕÂÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ä ÐÇÔËÏÏÇÕÓËÚ-
ÐÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ II.2 âÄÎâÇÕÔâ ÖÄÇÎËÚÇÐËÇ ÚËÔÎÂ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ
ÍÂÐÂÎÑÄ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÓÂÊÓÞÄÑÏ ÔÄâÊË C7X.
¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÐÂ ÔØÇÏÇ 7 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ ÒÖÕË
ÆÇÔÕÓÖÍÙËË N-ÏÇÕËÎ-N-ØÎÑÓÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐÂ (27), Ä ÕÑÏ
ÚËÔÎÇ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË C7Cl (ÍÂÐÂÎ VI ), Â
ÕÂÍÉÇ ÓÂÔÒÂÆ ÚÇÓÇÊ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËâ 27a (ÍÂÐÂÎ III ).60, 142
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±ÓÇÆÔÕÂÄËÕÇÎâÏË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÅÓÖÒÒÞ II.2, ÑÕÐÑÔâÜËÏËÔâ
Í ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÏ ÅÇÏËÐÂÎßÐÞÏ ÔËÔÕÇÏÂÏ, âÄÎâáÕÔâ ÅÇÍÔÑÅÇÐ
(1,3,5-ÕÓËÐËÕÓÑ-1,3,5-ÕÓËÂÊÂÙËÍÎÑÅÇÍÔÂÐ, RDX, 28) Ë ÑÍÕÑÅÇÐ
(1,3,5,7-ÕÇÕÓÂÐËÕÓÑ-1,3,5,7-ÕÇÕÓÂÂÊÂÙËÍÎÑÑÍÕÂÐ, HMX, 29),
ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÍÑÕÑÓÞØ ËÊÖÚÇÐÞ
ÆÑÄÑÎßÐÑ ÒÑÆÓÑÃÐÑ.33, 39, 41

³ØÇÏÞ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 28 Ë 29 ÒÑÆÚËÐâáÕÔâ ÑÆËÐÂ-
ÍÑÄÞÏ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕâÏ, Â ÓÂÊÎËÚËâ Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÏ
ÔÕÓÑÇÐËË ÐËÕÓÂÏËÐÐÞØ ÅÓÖÒÒ (ÕÓËÅÑÐÂÎßÐÞÇ Ä ÑÍÕÑÅÇÐÇ (29)
Ë ÑÆÐÂ ÕÓËÅÑÐÂÎßÐÂâ Ë ÆÄÇ ÒËÓÂÏËÆÂÎßÐÞÇ Ä ÅÇÍÔÑÅÇÐÇ (28))
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ÄÎËâáÕ ÕÑÎßÍÑ ÐÂ ÐÂÚÂÎßÐÖá ÔÍÑÓÑÔÕß ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ àÕËØ
ÄÇÜÇÔÕÄ, Â ÐÇ ÐÂ ÏÇØÂÐËÊÏ Ä ÙÇÎÑÏ.33, 146 ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß,
ÚÕÑ ÒÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 28, 29 ÄÞÆÄËÅÂ-
ÎÑÔß ÆÑÄÑÎßÐÑ ÏÐÑÅÑ ÅËÒÑÕÇÊ Ñ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÂØ
ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÔÒÂÆÂ, ÚÕÑ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÑÔÄÇÜÇÐÑ Ä ÑÃÊÑÓÇ 41.
°ÆÐÂÍÑ ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÒÇÓÄËÚÐÑÌ ÔÕÂÆËÇÌ ÓÂÔÒÂÆÂ, ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÇÐ-
ÐÑÌ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÂÎßÐÑ, ÔÎÇÆÖÇÕ ÔÚËÕÂÕß ËÏÇÐÐÑ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇ-
ÔÍËÌ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË N7NO2 (ÓÇÂÍÙËâ (10) ÆÎâ ÅÇÍÔÑ-
ÅÇÐÂ).41, 147, 148

£ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 28 àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÖÔÕÂ-
ÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 240 ë 2908C ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÕÂÍÉÇ
àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ (ÓÇÂÍÙËâ (11)).149, 150

¬ àÕÑÌ ÉÇ ÅÓÖÒÒÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÐÇÔÕË Ë ÛËÓÑÍÑ
ËÔÔÎÇÆÖÇÏÞÌ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÍÂÓÍÂÔÐÞÌ ÐËÕÓÂÏËÐ ì
ÅÇÍÔÂÐËÕÓÑÅÇÍÔÂÂÊÂËÊÑÄáÓÙËÕÂÐ (2,4,6,8,10,12-ÅÇÍÔÂÐËÕÓÑ-
2,4,6,8,10,12-ÅÇÍÔÂÂÊÂÕÇÕÓÂÙËÍÎÑ[5.5.0.05,9.03,11]ÆÑÆÇÍÂÐ, HNIW,
CL-20, 30) (ÔÏ.151, 152).

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ 30 âÄÎâÇÕÔâ ÑÆÐËÏ ËÊ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÏÑÜÐÞØ
ÄÊÓÞÄÚÂÕÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ.151, 153 ³ ÐÂÚÂÎÂ 90-Ø ÅÅ. ÒÓÑÛÎÑÅÑ ÄÇÍÂ
ÒÓÑÄÑÆâÕÔâ ÔËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÍÂÍ ÒÑ ÒÑËÔÍÖ
ÑÒÕËÏÂÎßÐÞØ ÒÖÕÇÌ ÔËÐÕÇÊÂ CL-20,151, 152 ÕÂÍ Ë ÒÑ ËÊÖÚÇÐËá
ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ÇÅÑ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ,151 Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË
ÏÇØÂÐËÊÏÂ Ë ÍËÐÇÕËÍË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ,
ÍËÐÇÕËÍÖ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ àÕÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ËÊÖ-
ÚÂÎË ÏÇÕÑÆÂÏË ÕÇÓÏÑÅÓÂÄËÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ Ë ª¬-
ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË.154, 155 ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÐÂ ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË
ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÑÔÐÑÄÐÞÏË ÅÂÊÑÑÃÓÂÊÐÞÏË ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË ÓÂÊÎÑ-
ÉÇÐËâ CL-20 âÄÎâáÕÔâ NO2 Ë, ÍÂÍ ÒÓÑÆÑÎÉÇÐËÇ ÓÂÔÒÂÆÂ
ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ, NO. ¯Â àÕÑÏ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÃÞÎÑ ÔÆÇÎÂÐÑ ÊÂÍÎáÚÇ-
ÐËÇ, ÚÕÑ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË N7NO2 âÄÎâÇÕÔâ
ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÍÂÐÂÎÑÏ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÆÂÐÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ.
±ÓË ËÊÖÚÇÐËË ÐËÊÍÑÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÑÅÑ ×ÑÕÑÎËÊÂ (ÒÓË 80K)
ÏÑÐÑÍÓËÔÕÂÎÎËÚÇÔÍÑÅÑ CL-20 ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÓÂÆËÍÂÎÑÄ NO2

ÃÞÎÑ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÑ Ô ÒÑÏÑÜßá ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËË ¿±².156

£ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÇ ª¬-ÔÒÇÍÕÓÑÔÍÑÒËÚÇÔÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÃÞÔÕ-
ÓÑÅÑ ÔÍÂÐËÓÑÄÂÐËâ 157 Ä ÒÓÑÆÖÍÕÂØ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ
ÃÞÎ ÊÂ×ËÍÔËÓÑÄÂÐ NO2. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ËÊÖÚÇÐËâ ÍËÐÇÕËÍË
ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ CL-20 Ô ÒÑÏÑÜßá ÕÇÓÏÑÅÓÂÄËÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ
ËÊÏÇÓÇÐËÌ, Â ÕÂÍÉÇ ÏÂÐÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏ ÏÇÕÑÆÑÏ 158, 159 ÃÞÎÂ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÔÒÂÆÂ,
ÍÑÕÑÓÂâ ÔÑÔÕÂÄËÎÂ 40.8 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71. ¿ÕÂ ÄÇÎËÚËÐÂ ÃÎËÊÍÂ Í
àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË N7NO2 Ä ÅÇÍÔÑÅÇÐÇ (39.7 ÍÍÂÎ .

.ÏÑÎß71) Ë ÑÍÕÑÅÇÐÇ (44.9 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71).33 ²ÂÔÚÇÕÐÂâ 57 àÐÇÓ-

ÅËâ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË N7NO2 Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ
ÆÎâCL-20 ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 37.6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (DFT/B3YP/6-31G*).

±ÓËÏÇÓÑÏ ÐÇÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞØ N-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÅÓÖÒÒÞ
II.2 âÄÎâÇÕÔâ N-ÏÇÕËÎ-N-ØÎÑÓÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐ (27). £ÄÇÆÇÐËÇ
ÂÕÑÏÂ ØÎÑÓÂ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÒÑÐËÉÂÇÕ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÖá ÖÔÕÑÌÚË-
ÄÑÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô N,N-ÆËÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐÑÏ
(26) Ë ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ÍËÐÇÕËÍË ÒÓÑÙÇÔÔÂ
ÕÇÓÏÑÎËÊÂ.160 ´ÂÍ, ÇÔÎË ÆÎâ ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 26
àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÞ ÐÂ ÒÇÓÄÖá ÔÕÂÆËá ÓÂÔÒÂÆÂ ÒÑ ÓÂÊÎËÚÐÞÏ
ÆÂÐÐÞÏ ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÑÕ 40.6 ë 40.8 (ÔÏ.40, 141) ÆÑ
46.2 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (ÔÏ.40), ÕÑ ÆÎâ N-ÏÇÕËÎ-N-ØÎÑÓÏÇÕËÎ-
ÐËÕÓÂÏËÐÂ (27) àÕÂ ÄÇÎËÚËÐÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÂÎßÐÑ ÑÙÇÐË-
ÄÂÇÕÔâ 160 Ä 30.7 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÒÇÓÄËÚÐÞÌ
ÓÂÔÒÂÆ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 27 ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍËÏ ÊÐÂÚÇ-
ÐËÇÏ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË ¡ÓÓÇ-
ÐËÖÔÂ (lgA=10.5 (Ô71)) Ë ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÌ àÐÕÓÑÒËÇÌ
ÂÍÕËÄÂÙËË, 160 Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 26 lgA=
15.8 (Ô71), Â àÐÕÓÑÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÂ.40

¯ÂÏË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ (DFT/B3LYP/6-31G*) àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂ-
ÙËË ÄÔÇØ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÍÂÐÂÎÑÄ ÓÂÔÒÂÆÂ ÏÑÐÑØÎÑÓÒÓÑËÊÄÑÆ-
ÐÑÅÑ 27, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ ÐÂ ÔØÇÏÇ 7:

¬ÂÐÂÎ Ea, ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71

I 43.2
II 50.5
III 78.4
IV 41.3
V 44.3
VI 70.6
VII 86.2
VIII 103.6

¡ÐÂÎËÊ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ ÑÃ àÐÇÓ-
ÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÑÔÕË ÓÇÂÍÙËË àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ
ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ (ÍÂÐÂÎ IV ).

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ 160 ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ ÑÃ ÑÕÓË-
ÙÂÕÇÎßÐÑÌ àÐÕÓÑÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÔÒÂÆÂ
N-ÏÇÕËÎ-N-ØÎÑÓÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐÂ (27). ¿ÕÑ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑ ÆÎâ
ÒÓÑÙÇÔÔÂ, ÒÓÑÕÇÍÂáÜÇÅÑ ÚÇÓÇÊ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÇ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ, Ë ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÑ (Ô ÖÚÇÕÑÏ àÐÇÓÅËÌ ÂÍÕËÄÂÙËË)
ÆÎâ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ HONO. ²ÂÔÚÇÕ-
ÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕ ÐÂ ÒÇÓÄËÚÐÞÌ ÓÂÔÒÂÆ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
27 ÒÑ àÕÑÏÖ ÍÂÐÂÎÖ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÊÂÄÞÛÇÐÞ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÌ ÄÇÎËÚËÐÑÌ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ
ÃÂÓßÇÓÂ (30.7 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71).160 ²ÂÔÒÂÆ ÚÇÓÇÊ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÇ
ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ 27a (ÍÂÐÂÎ III ), ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞÌ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 160, ÏÂÎÑÄÇÓÑâÕÇÐ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÐÇÄÞ-
ÅÑÆÐÑÔÕË ÒÓÑÙÇÔÔÂ (ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÂÍÕËÄÂÙËË àÕÑÌ
ÓÇÂÍÙËË ÓÂÄÐÂ 78.4 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71).

±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ, ÒÓË ÄÔÇÏ ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊËË ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÍÂÐÂ-
ÎÑÄ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ N-ÏÇÕËÎ-N-ØÎÑÓÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐÂ (27) (ÔÏ.
ÔØÇÏÖ 7) ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÑÏ ÏÇØÂÐËÊÏÇ ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂ-
ÆËË ÑÔÕÂÇÕÔâ ÆËÔÍÖÔÔËÑÐÐÞÏ. £ ÆÂÐÐÑÌ ÓÂÃÑÕÇ ÐÂÏË ÓÂÔ-
ÔÏÑÕÓÇÐÞ ÕÑÎßÍÑ ÄÂÓËÂÐÕÞ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 27; ÒÎÂÐËÓÖÇÕÔâ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕß ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÞÇ ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÇÅÑ ÅÇÕÇÓÑÎËÕËÚÇÔÍÑÌ ÆÇÔÕÓÖÍÙËË, ÒÓË
ÍÑÕÑÓÑÌ ÐÇ ËÔÍÎáÚÇÐ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÌ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË
ÖÅÎÇÓÑÆ ë ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÄÑÊÏÑÉÐÞÏË ÍÂÐÂÎÂÏË ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ ÅÓÖÒÒÞ II.2 âÄÎâáÕÔâ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÑÕÓÞÄ ÐËÕÓÑ-
ÅÓÖÒÒÞ, àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ, ÐËÕÓÑ-ÐËÕ-
ÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ Ë ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË ÖÅÎÇÓÑÆ ë ÅÇÕÇÓÑ-
ÂÕÑÏ.
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Ä. ³ÑÇÆËÐÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞ II.3

¯Â ÔØÇÏÇ 8 Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ ÏÇØÂÐËÊÏ ÓÂÊ-
ÎÑÉÇÐËâ N-ÄËÐËÎ-N-ÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐÂ (31). ¥Îâ N-ÐËÕÓÑÇÐ-
ÂÏËÐÑÄ ì ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÅÓÖÒÒÞ II.3 ì ÒÓË ÑÕÔÖÕÔÕÄËË
ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ ÊÂÕÓÖÆÐÇÐËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓÐÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ
nN ë p�C�X, ÒÓËÄÑÆâÜÇÇ Í ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÒÓÑÚÐÑÔÕË ÔÄâÊË
N7NO2.60 ¿ÕÑ ÑÃÎÇÅÚÂÇÕ ÍÂÍ ÇÇ ÓÂÆËÍÂÎßÐÞÌ ÓÂÊÓÞÄ, ÕÂÍ Ë
1,3-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ ÑÕ ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ Í
ÐÇÒÓÇÆÇÎßÐÑÏÖ ×ÓÂÅÏÇÐÕÖ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 31Â
(ÍÂÐÂÎ IV ). £ÑÊÏÑÉÇÐ Ë N?O-ÔÆÄËÅ ÐÇÒÓÇÆÇÎßÐÑÅÑ ÊÂÏÇÔÕË-
ÕÇÎâ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ ÐÇÖÔÕÑÌÚËÄÞØ ÂÎÍÑÍÔËÆËÂÊÇÐÑÍÔËÆÑÄ
31b (ÍÂÐÂÎ II ). 60
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¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,161 ÚÕÑ ÒÓË ÕÇÓÏÑÎËÊÇ
N-ÄËÐËÎ-N-ÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐÂ (31) ÑÃÓÂÊÖÇÕÔâ, ØÑÕâ Ë Ô
ÏÂÎÞÏ ÄÞØÑÆÑÏ, b-ÐËÕÓÑÇÐÂÏËÐ 31Â (ÔÏ. ÔØÇÏÖ 8, ÍÂÐÂÎ IV ).
°ÆÐÂÍÑ ÅÎÂÄÐÞÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇÏ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 31, ÒÑ ÏÐÇÐËá ÂÄÕÑÓÑÄ, âÄÎâÇÕÔâ ÓÂÔÒÂÆ ÚÇÓÇÊ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ 31b (ÍÂÐÂÎ II ).

®Þ ÒÓÑÄÇÎË ÓÂÔÚÇÕ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÌ ÔÕÂÆËË
ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÐËÕÓÂÏËÐÂ 31, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÑÅÑ ÐÂ ÔØÇÏÇ 8:

¬ÂÐÂÎ Ea, ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71

I 25.6
II 54.0
III 51.3
IV 45.4

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ, àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÞÏ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇÏ ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÆÇÔÕÓÖÍÙËË N-ÄËÐËÎ-N-ÏÇÕËÎ-
ÐËÕÓÂÏËÐÂ (31) Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ âÄÎâÇÕÔâ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ
ÑÕÓÞÄ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ (ÍÂÐÂÎ I ). ¿ÕÑÕ ÒÖÕß ÒÑ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÂÏ
ÄÞÅÑÆÐÇÇ ÐÂ 19.8 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, ÚÇÏ 1,3-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ
ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ Í ÂÕÑÏÖ ÖÅÎÇÓÑÆÂ C=C-ÔÄâÊË (ÍÂÐÂÎ IV ), ÐÂ
25.7 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ì ÚÇÏ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ
(ÍÂÐÂÎ III ) Ë ÐÂ 28.4 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ì ÚÇÏ ÏËÅÓÂÙËâ ÄËÐËÎß-
ÐÑÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ Í ÂÕÑÏÖ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ (ÍÂÐÂÎ II ). ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ,
ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÕÓË ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÒÓÑÙÇÔÔÂ (ÍÂÐÂ-
ÎÞ II ë IV ) ËÏÇáÕ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÖá àÐÕÓÑÒËá ÂÍÕËÄÂÙËË Ä
ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÑÕÓÞÄÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÅÑ
àÐÕÓÑÒËâ ÂÍÕËÄÂÙËË ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÂ. °ÍÔËÆ ÂÊÑÕÂ(I), ÊÂÓÇÅËÔÕ-
ÓËÓÑÄÂÐÐÞÌ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÒÓË ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË N-ÄË-
ÐËÎ-N-ÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐÂ (31),161 ÏÑÉÇÕ ÄÑÊÐËÍÂÕß ÐÂ ÃÑÎÇÇ
ÒÑÊÆÐËØ àÕÂÒÂØ ÓÂÔÒÂÆÂ NO2,74 ÑÃÓÂÊÖáÜÇÅÑÔâ ÒÓË ÓÂÊÎÑÉÇ-
ÐËË ÒÑ ÍÂÐÂÎÖ I.

¬ ÅÓÖÒÒÇ II.3 ÏÑÉÐÑ ÑÕÐÇÔÕË ÕÂÍÉÇ ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÇ ÂÊÑÎÑÄ,
ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÖ ÒÓË ÂÕÑÏÇ ÂÊÑÕÂ ÙËÍÎÂ. ´ÂÍ,N-ÐËÕ-
ÓÑÒËÓÂÊÑÎÞ, ÐÇ ÊÂÏÇÜÇÐÐÞÇ ÒÑ ÒÑÎÑÉÇÐËá 5 ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÂ,

ÒÓË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂØ 120 ë 1908CÄ ÄÞÔÑÍÑÍËÒâÜËØ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ
ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâØ ÒÓÇÕÇÓÒÇÄÂáÕ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÒÇÓÇ-
ÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÖ Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ 3(5)-ÐËÕÓÑÒËÓÂÊÑÎÑÄ.162, 163

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË àÕÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂáÕ 1,2-ÔËÅÏÂÕÓÑÒÐÞÌ ÔÆÄËÅ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ, ÒÑÔÎÇ ÍÑÕÑÓÑÅÑ
ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÃÞÔÕÓÂâ ÓÇÂÓÑÏÂÕËÊÂÙËâ ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÑÅÑ ÒÓÑ-
ÆÖÍÕÂ (ÓÇÂÍÙËâ (12)).164

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË ËÏÇáÕ ÏÇÔÕÑ ÒÓË ÕÇÓÏË-
ÚÇÔÍÑÏ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËË Ë ÐÂ ÆÓÖÅËÇN-ÐËÕÓÑÂÊÑÎÞ,165 Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ
N-ÐËÕÓÑËÏËÆÂÊÑÎÞ 166 Ë N-ÐËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÞ.74, 167, 168

¥Îâ ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ ÔÎÖÚÂâ ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞÇ ÐÂÏË ÓÂÔÚÇÕÞ ÂÍÕËÄÂ-
ÙËÑÐÐÞØ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ØÑÓÑÛÑ
ÔÑÅÎÂÔÖáÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË.74

Å. ³ÑÇÆËÐÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞ II.4

£ ÐËÕÓÂÏËÐÂØ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏ Ö ÂÏËÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ
ÂÊÑÕÂ (ÅÓÖÒÒÂ II.4), ÔÄâÊË N7NO2 Ë N7X ÑÔÎÂÃÎÇÐÞ ËÊ-ÊÂ
ËÐÆÖÍÕËÄÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ Ë ÑÃÏÇÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ
pN ës�NÿX, pX ës�NÿN.60 ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ËÔÔÎÇ-
ÆÑÄÂÐËá ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÕÂÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÐÇÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞ. ²ÂÔÒÂÆ ÏÑÉÇÕ ÒÓÑÕÇÍÂÕß ÍÂÍ Ô ÅÑÏÑÎËÕË-
ÚÇÔÍËÏ ÑÕÓÞÄÑÏ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ, ÕÂÍ Ë Ô ÓÂÊÓÞÄÑÏ ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ
ÂÕÑÏÑÏ ÂÊÑÕÂ Ë ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏÑÏ. ³ØÇÏÂ 9 ËÎÎáÔÕÓËÓÖÇÕ ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÞÇ ÒÖÕË ÆÇÔÕÓÖÍÙËË N-ÏÇÕËÎ-N-ØÎÑÓÐËÕÓÂÏËÐÂ (32).
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±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ÐÂÛËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ (DFT/B3LYP/6-31G*), ÆÎâ
N-ÏÇÕËÎ-N-ØÎÑÓÐËÕÓÂÏËÐÂ (32) Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÞÏ âÄÎâÇÕÔâ ÓÂÆËÍÂÎßÐÞÌ ÑÕÓÞÄ
ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ (ÍÂÐÂÎ I ÐÂ ÔØÇÏÇ 9, Ea= 25.3 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71).
¥Îâ ÔÓÂÄÐÇÐËâ, àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÞ ÐÂ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÖá ÆËÔÔÑÙËÂ-
ÙËá ÔÄâÊË N7Cl Ä àÕÑÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËË (ÍÂÐÂÎ IV ) ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ
45.1 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, Â ÐÂ ÏËÅÓÂÙËá ÂÕÑÏÂ ØÎÑÓÂ Í ÂÕÑÏÖ
ÍËÔÎÑÓÑÆÂ (ÍÂÐÂÎ III) ì 55.8 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71.

¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ,169, 170 ÚÕÑ N-×ÕÑÓ-N-
ÐËÕÓÂÏËÐÞ ÓÂÊÎÂÅÂáÕÔâ ÒÓË 50 ë 808C, ËÏÇáÕ ÐËÊÍËÇ ÂÍÕËÄÂ-
ÙËÑÐÐÞÇ ÃÂÓßÇÓÞ ÓÂÔÒÂÆÂ (23 ë 30 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71) Ë ÒÑÎÑÉË-
ÕÇÎßÐÞÇ àÐÕÓÑÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË. ªÔØÑÆâ ËÊ ÔÎÑÉÐÑÅÑ ÔÑÔÕÂÄÂ
ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ, ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂáÕ, ÚÕÑ ÓÂÔÒÂÆ N-ÕÓÇÕ-
ÃÖÕËÎ-N-×ÕÑÓÐËÕÓÂÏËÐÂ (33) 169 ÏÑÉÇÕ ÒÓÑÕÇÍÂÕß ÑÆÐÑÄÓÇ-
ÏÇÐÐÑ ÒÑ ÆÄÖÏ ÏÇØÂÐËÊÏÂÏì ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏÖ (ÓÇÂÍÙËâ (13))
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Ë ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏÖ (ÓÇÂÍÙËâ (14)).

°ÆÐÂÍÑ ÓÂÔÒÂÆ ÚÇÓÇÊ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÇ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ
33Â ÒÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá (13) a priori ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕ ÄÞÔÑÍÖá ÄÇÓÑâÕ-
ÐÑÔÕß ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÌ àÐÕÓÑÒËË ÂÍÕËÄÂÙËË, ÚÕÑ ÒÓÑÕËÄÑÓÇÚËÕ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ.169, 170 ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ ÐÂÏË ÄÇÎË-
ÚËÐÂ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÓÇÂÍÙËË (14) ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
72.0 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, ÚÕÑ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÄÞÛÇ (Ä 2.4 ë 3.1 ÓÂÊÂ)
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ àÐÇÓÅËÌ ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÔÒÂÆÂ
N-×ÕÑÓ-N-ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ.

²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞØ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÆÓÖÅËØ
ÓÇÂÍÙËÌ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ N-ÕÓÇÕ-ÃÖÕËÎ-N-×ÕÑÓ-
ÐËÕÓÂÏËÐÂ (33), ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËØÔâ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÌ àÐÕÓÑ-
ÒËÇÌ ÂÍÕËÄÂÙËË, ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐËÉÇ:

ÆÎâ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÑÕÓÞÄÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ

ÆÎâ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÑÕÓÞÄÂ ÂÕÑÏÂ ×ÕÑÓÂ

ÆÎâ ÓÇÂÍÙËË ÑÕÓÞÄÂ ÏÇÕËÎßÐÑÅÑ ÓÂÆËÍÂÎÂ

ªÊ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ Ea ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÒÓË ÕÇÓÏÑ-
ÆÇÔÕÓÖÍÙËË N-ØÎÑÓ- Ë N-×ÕÑÓÐËÕÓÂÏËÐÑÄ ÆÑÏËÐËÓÖÇÕ ÓÂÆË-
ÍÂÎßÐÞÌ ÑÕÓÞÄ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ (ÓÇÂÍÙËâ (15)).

±Ñ ×ÑÓÏÂÎßÐÞÏ ÒÓËÊÐÂÍÂÏ ÔÕÓÑÇÐËâ Í ÅÓÖÒÒÇ II.4 ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ÑÕÐÇÔÇÐÞ Ë ÒÇÓÄËÚÐÞÇ N-ÐËÕÓÂÏËÐÞ (X=H). ´ÂÍËÇ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÚÂÔÕÑ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÐËÊÍÑÌ ÕÇÓÏËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕßá ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÄÕÑÓËÚÐÞÏË ÐËÕÓÂÏË-
ÐÂÏË, ÚÕÑ ÑÃÝâÔÐâÇÕÔâ 39 ÓÂÊÎËÚËâÏË Ä ÏÇØÂÐËÊÏÂØ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ, ÑÃÖÔÎÑÄÎÇÐÐÞÏË ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕßá ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÂ N7H.

³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÒÇÓÄËÚ-
ÐÞØ ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÑ Ä ÏÇÐßÛÇÌ ÔÕÇÒÇÐË, ÚÇÏ ÄÕÑ-

ÓËÚÐÞØ. ³ÖÜÇÔÕÄÖáÕ ÆÄÇ ÑÔÐÑÄÐÞÇ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÐÂ ÏÇØÂÐËÊÏ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ. ³ÑÅÎÂÔÐÑ
ÒÇÓÄÑÌ,60, 73, 102, 104, 105, 171 ë 174 ÓÂÔÒÂÆ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, N-ÏÇÕËÎ-N-
ÐËÕÓÂÏËÐÂ (34) ÒÓÑËÔØÑÆËÕ Ô ÒÓÑÏÇÉÖÕÑÚÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇÏ
ÂÙË-×ÑÓÏÞ 34a (ÓÇÂÍÙËâ (18)).

¥ÓÖÅËÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ àÕÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ ÔØÇÏÇ 10.
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³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ
(DFT/B3LYP/6-31G*),73, 174 ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËâ ÂÙË-×ÑÓÏÞ N-ÏÇÕËÎ-N-ÐËÕÓÂÏËÐÂ (34Â) (ÍÂÐÂÎ IV ÐÂ
ÔØÇÏÇ 10) ÐËÉÇ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞØ ÃÂÓßÇÓÑÄ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÑÕÓÞÄÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ (ÐÂ 10.9 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, ÍÂÐÂÎ I ), àÎËÏË-
ÐËÓÑÄÂÐËâ HNO2 (ÐÂ 11.7 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, ÍÂÐÂÎ III ) Ë ÐËÕÓÑ-
ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË (ÐÂ 46.0 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, ÍÂ-
ÐÂÎ II ).

¬ÂÐÂÎ Ea, ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71

I 46.6
II 81.7
III 47.4
IV 35.7

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ 174 ÄÕÑÓËÚÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÔ-
ÒÂÆÂ N-ÏÇÕËÎ-N-ÐËÕÓÂÏËÐÂ (34) ÒÑ ÍÂÐÂÎÖ IV ÒÑÍÂÊÂÎÑ, ÚÕÑ
ÔÓÇÆË ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÞØ ÄÂÓËÂÐÕÑÄ ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ
34Â ÏËÐËÏÂÎßÐÞÌ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ ËÏÇÇÕ ÓÇÂÍÙËâ
àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ ÄÑÆÞ (ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (19)). ¿ÕÂ ÄÇÎËÚËÐÂ ÔÑÔÕÂÄ-
ÎâÇÕ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ 19.2
(MP2/6-311++G**), 30.6 (MP2/6-31G*), 34.9 (B3LYP/
6-31++G**) ËÎË 39.8 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (B3LYP/6-31G*).

¡ÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÊÑ-
ÏÇÕËÎËÏËÐÂ 34b ÒÑÔÓÇÆÔÕÄÑÏ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË
N7N (ÓÇÂÍÙËâ (20)) ÓÂÄÇÐ 21.1 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (B3LYP/
6-31G*).174
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³ÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÏÇÐßÛËÏË àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÂÏË ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂ-
ÇÕÔâ ÓÂÔÒÂÆ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ 34b ÒÑ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÐÑÏÖ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ (ÓÇÂÍÙËâ (21)).

¿ÐÇÓÅËâ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÂâ ÆÎâ ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË ÕÓÂÐÔ-ËÊÑÏÇÓÂ
34b Ä ÙËÔ-×ÑÓÏÖ, ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ *1.5 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (B3LYP/
6-31++G**, MP2/6-31G*, B3LYP/6-31G*, MP2/6-311+
+G**).174 ±ÓÇÄÓÂÜÇÐËÇ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂ cis-34b Ä ×ÑÓÏÂÎßÆÇ-
ÅËÆ Ë ÂÊÑÕ ÕÓÇÃÖÇÕ ÑÕ 3.3 (B3LYP/6-31++G**, MP2/6-31G*)
ÆÑ 4.0 (B3LYP/6-31G*) Ë 5.9 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (MP2/6-311+
+G**).174

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, Ä ÙÇÒË ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÔÒÂÆÂN-ÏÇÕËÎ-N-ÐËÕÓ-
ÂÏËÐÂ (34) 174 ÒÑ ÍÂÐÂÎÖ IV (ÔÏ. ÔØÇÏÖ 10) ÆÑ ÒÓÑÔÕÇÌÛËØ
ÍÑÐÇÚÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ (ÖÓÂÄÐÇÐËâ (19) ë (21)) ÐÂËÃÑÎÇÇ àÐÇÓÅÑ-
ÊÂÕÓÂÕÐÑÌ âÄÎâÇÕÔâ ÒÇÓÄÂâ ÔÕÂÆËâ, Õ.Ç. ÒÓÑÕÑÕÓÑÒÐÂâ ËÊÑÏÇ-
ÓËÊÂÙËâ ËÔØÑÆÐÑÅÑ ÐËÕÓÂÏËÐÂ 34 Ä ÂÙË-×ÑÓÏÖ 34a.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÆÓÖÅÑÌ ÕÑÚÍÇ ÊÓÇÐËâ,175 ÓÂÔÒÂÆ ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÐËÕÓ-
ÂÏËÐÑÄ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÒÓÑÕÇÍÂÇÕ ÒÑ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏÖ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÖ Ô ÒÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÞÏ ÓÂÊÓÞÄÑÏ ÔÄâÊË N7NO2 (ÍÂÐÂÎ I,
ÔÏ. ÔØÇÏÖ 10). ¿ÕÑ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ ÔÆÇÎÂÐÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË àÍÔÒÇ-
ÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÓâÆÂ
ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÂÎÍËÎÐËÕÓÂÏËÐÑÄ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ.175 £ÞÆÄËÅÂÎÑÔß
ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ,176 ÚÕÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ N-ÏÇÕËÎ-N-ÐËÕÓÂÏËÐÂ
(34) Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÄÍÎáÚÂÇÕ ÑÃÓÂÕËÏÞÌ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË
N7NO2. ³ÑÅÎÂÔÐÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ,175 Ä ËÐÕÇÓ-
ÄÂÎÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ 230 ë 2808C ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ ÒÇÓÄÑÌ
ÔÕÂÆËË ÓÂÔÒÂÆÂ N-ÏÇÕËÎ-N-ÐËÕÓÂÏËÐÂ (34) Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ
ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 41.0 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 Ë ÓÇÂÍÙËâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ
ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÌ àÐÕÓÑÒËÇÌ ÂÍÕËÄÂÙËË. ¯Â àÕÑÏ ÑÔÐÑÄÂÐËË
ÃÞÎÑ ÔÆÇÎÂÐÑ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ Ñ ÇÇ ÓÂÆËÍÂÎßÐÑÏ ÏÇØÂÐËÊÏÇ
ÚÇÓÇÊ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÑÕÓÞÄ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ.175 ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ
ÄÇÎËÚËÐÂ àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË N7NO2

(46.6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71) 73, 174 ÆÑÄÑÎßÐÑ ÃÎËÊÍÂ Í àÍÔÒÇÓËÏÇÐ-
ÕÂÎßÐÑÏÖ ÊÐÂÚÇÐËá ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÒÇÓÄËÚÐÑÅÑ
ÓÂÔÒÂÆÂ N-ÏÇÕËÎ-N-ÐËÕÓÂÏËÐÂ (34) (41.0 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71).175

¬ÂÍ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß ÄÞÛÇ, àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÞ ÐÂ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞÌ ÒÇÓÇÐÑÔ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËË 34 Ô ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÂÙË-×ÑÓÏÞ 34Â ÐËÉÇ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ
ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÕÓÞÄÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ, ÚÕÑ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ
Ñ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÑÔÕË ÒÇÓÄÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ
ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 34 ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá ÔÑ ÄÕÑÓÞÏ. °ÆÐÂÍÑ
ËÊÄÇÔÕÐÑ,33 ÚÕÑ ÓÇÂÍÙËË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ âÄÎâáÕÔâ
ÍËÐÇÕËÚÇÔÍË ÍÑÐÕÓÑÎËÓÖÇÏÞÏË. ªÏÇÐÐÑ ÒÑ àÕÑÌ ÒÓËÚËÐÇ
ÐÂÓâÆÖ Ô ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÑÙÇÐÍÑÌ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞØ ÃÂÓßÇÓÑÄ
ÓÇÂÍÙËÌ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÆÎâ ÑÃÝÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÔÓÂÄÐÇÐËâ Ô
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÏ ÆÑÎÉÐÞ ÖÚËÕÞÄÂÕßÔâ Ë ÄÇÎËÚËÐÞ ÒÓÇÆàÍÔÒÑ-
ÐÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË ¡ÓÓÇÐËÖÔÂ.

´ÂÍ, ÆÎâ ÓÇÂÍÙËË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÂÙË-×ÑÓÏÞ N-ÏÇÕËÎ-N-
ÐËÕÓÂÏËÐÂ (34Â) Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ 250 ë 3508C ÓÂÔ-
ÚÇÕÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÒÓÇÆàÍÔÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑÅÑ ÏÐÑÉËÕÇÎâ
(lgA=13.4 (Ô71)) 174 ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ (lgA=13.65 (Ô71)).175 ¥Îâ ÓÇÂÍÙËË ÅÑÏÑÎË-
ÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÕÓÞÄÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ ÑÕ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 34 ÓÂÔÚÇÕ 174

ÆÂÇÕ ÄÇÎËÚËÐÖ lgA, ÓÂÄÐÖá 14.5 (Ô71). ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ, ÐÂ ÐÂÛ
ÄÊÅÎâÆ, ÊÂÍÎáÚÇÐËâ, ÔÆÇÎÂÐÐÞÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÂÐÂÎËÊÂ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÂ lgA, ÐÇ ÃÇÔÔÒÑÓÐÞ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÓÂÃÑÕÇ 41 ËÐÕÇÓÄÂÎ
ËÊÏÇÐÇÐËâ lgA ÆÎâ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÕÓÞÄÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ ÑÕ
ÄÕÑÓËÚÐÞØ ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 13.6 ë 15.9 (Ô71). ¿ÕÂ ÄÇÎË-
ÚËÐÂ ØÑÓÑÛÑ ÍÑÓÓÇÎËÓÖÇÕ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐÐÞÏË,
ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÏË Ä ÓÂÃÑÕÇ 175, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÍÑÕÑÓÞÏ ËÐÕÇÓÄÂÎ
ËÊÏÇÐÇÐËâ lgA ÆÎâ ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÒÇÓÄËÚÐÞØ ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ Ä
ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 13.55 ë 15.34 (Ô71). ±Ñ-ÄËÆËÏÑÏÖ,
ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÏÇØÂÐËÊÏÇ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÇÓÄËÚÐÞØ
ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÕÓÇÃÖÇÕ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂ-
ÐËâ.

Æ. ³ÑÇÆËÐÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞ II.5

³ÑÇÆËÐÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞ II.5 ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ ÐÂÎËÚËÇÏ ÔÄâÊË
C=N ÒÓË ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÇ. °ÃÜÇÒÓËÐâÕÑÌ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÐÂ
ÏÇØÂÐËÊÏ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐËÕÓÑÅÖÂÐË-
ÆËÐÑÄÑÅÑ ÓâÆÂ ÐÂ ÔÇÅÑÆÐâÛÐËÌ ÆÇÐß ÐÇÕ. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
àÕÑÅÑ ÕËÒÂ ÑÅÓÂÐËÚËÄÂáÕÔâ, ÅÎÂÄÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓÑËÊÄÑÆ-
ÐÞÏË ÐËÕÓÑÅÖÂÐËÆËÐÂ ÍÂÍ ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÂÉ-
ÐÞÏË.45, 177 ë 182

°ÔÑÃÇÐÐÑÔÕßá ÐËÕÓÑÅÖÂÐËÆËÐÂ (35) ì ÓÑÆÑÐÂÚÂÎßÐËÍÂ
àÕÑÅÑ ÓâÆÂ ì âÄÎâÇÕÔâ ÐÂÎËÚËÇ ÆÄÖØ ÂÏËÐÑÅÓÖÒÒ Ö ÂÕÑÏÂ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ, ÔÄâÊÂÐÐÑÅÑ Ô ÐËÕÓËÏËÐÐÞÏ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÏ. ¥Îâ ÔÑ-
ÇÆËÐÇÐËâ 35 ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ÄÑÊÏÑÉÐÂ ÐËÕÓËÏËÐÑ-ÐËÕÓÂÏËÐ-
ÐÂâ ÕÂÖÕÑÏÇÓËâ (35A> 35B). ´ÂÖÕÑÏÇÓ 35B ÏÑÉÇÕ ÒÑÆÄÇÓ-
ÅÂÕßÔâ ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏÖ ÅËÆÓËÆÐÑÏÖ ÔÆÄËÅÖ, ÆÂÄÂâ ÂÙË-ÐËÕÓ-
ÂÏËÐÑ×ÑÓÏÖ 35C.65

³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÓÂÊÐÞÏË ÅÓÖÒÒÂÏË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇ-
ÎÇÌ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎËÔß ÒÓÑÔÕÇÌÛËÇ ÅËÒÑÕÇÕË-
ÚÇÔÍËÇ ÔØÇÏÞ ÓÂÔÒÂÆÂ ÎËÛß ÍÂÍÑÌ-ÕÑ ÑÆÐÑÌ ÕÂÖÕÑÏÇÓÐÑÌ
×ÑÓÏÞ.45 £ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄ
ÆÑÏËÐËÓÖáÜÇÅÑ ÒÓËÔÖÕÔÕÄËâ, ÓÂÄÐÑ ÍÂÍ Ë ÑÕÔÖÕÔÕÄËâ, ÕÑÅÑ
ËÎË ËÐÑÅÑ ÕÂÖÕÑÏÇÓÂ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÐÇÕ.

´ÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÆÇÔâÕË ÕÂÖÕÑÏÇÓ-
ÐÞØ ×ÑÓÏ Ë ÒÑÄÑÓÑÕÐÞØ ËÊÑÏÇÓÑÄ ÐËÕÓÑÅÖÂÐËÆËÐÂ (ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ 35A ë 35J), ÓÂÊÎËÚÂáÜËØÔâ ÒÑ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ
ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË (ÕÂÃÎ. 3).65, 75 £ ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏË-
ÚÇÔÍË ÐÂËÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄ ÐËÕÓËÏËÐÐÞÌ ÕÂÖÕÑÏÇÓ 35A. ¥ÂÐ-
ÐÞÇ ÓÇÐÕÅÇÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ
ÐËÕÓËÏËÐÐÑÏ ÔÕÓÑÇÐËË ÐËÕÓÑÅÖÂÐËÆËÐÂ Ë Ä ÕÄÇÓÆÑÌ ×ÂÊÇ.183

´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÐÇÎßÊâ ËÔÍÎáÚËÕß ÄÊÂËÏ-
ÐÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÂ ÕÂÖÕÑÏÇÓÑÄ. ±ÓË àÕÑÏ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÃÑÎÇÇ
ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎÇÐ ÓÂÔÒÂÆ ÕÇÓÏËÚÇÔÍË ÐÂËÏÇÐÇÇ ÔÕÑÌÍÑÅÑ ËÊÑ-
ÏÇÓÂ.

´ÂÖÕÑÏÇÓÖ 35A ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÒÑÎÐÂâ àÐÇÓÅËâ Ô ÒÑÒÓÂÄ-
ÍÑÌ ÐÂ àÐÇÓÅËá ÐÖÎÇÄÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ (E+ZPE), ÓÂÄÐÂâ
7409.776420 Â.Ç., ÚÕÑ ÐÂ 0.017674 Â.Ç. (11.09 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71)
ÐËÉÇ, ÚÇÏ Ö ÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ ÒÑ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÕÂÖÕÑÏÇÓÂ 35B
(ÔÏ. ÕÂÃÎ. 3). ¥Îâ ÂÙË-ÐËÕÓÂÏËÐÑ×ÑÓÏÞ ÐËÕÓÑÅÖÂÐËÆËÐÂ
ÄÑÊÏÑÉÐÞ ÄÑÔÇÏß ÒÑÄÑÓÑÕÐÞØ ËÊÑÏÇÓÑÄ (35C ë 35J), àÐÇÓÅËË
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ÕÂÖÕÑÏÇÓËÊÂÙËË ÍÑÕÑÓÞØ ËÊ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ 35A ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä
ÒÓÇÆÇÎÂØ ÑÕ 20.7 ÆÑ 25.3 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, ÚÕÑ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ
ÑÃ ËØ ÏÇÐßÛÇÌ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÑÌ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË.

´ÇÓÏËÚÇÔÍËÌ ÓÂÔÒÂÆ ÐËÕÓÂÏËÐÐÑÌ ×ÑÓÏÞ ÐËÕÓÑÅÖÂÐË-
ÆËÐÂ 35B ÄÑÊÏÑÉÇÐ ÒÑ ÚÇÕÞÓÇÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏ (ÔØÇÏÂ 11):
ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÑÕÓÞÄ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ (ÍÂÐÂÎ I ), ÑÕÓÞÄ ÓÂÆË-
ÍÂÎÂ

.
NH2 (ÍÂÐÂÎ III ), ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ

(ÍÂÐÂÎ II ) Ë ÆÇÔÕÓÖÍÙËâ Ô ÄÞÃÓÑÔÑÏ N2O Ë ÑÕÜÇÒÎÇÐËÇÏ
ÓÂÆËÍÂÎÂ

.
OH (ÍÂÐÂÎ IV ).

³ØÇÏÂ 11

²ÂÔÚÇÕÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÔÒÂÆÂ ÒÑ àÕËÏ ÍÂÐÂÎÂÏ
ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐËÉÇ:

¬ÂÐÂÎ Ea, ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71

I 35.8
II 65.1
III 98.2
IV 66.6

²ÂÔÚÇÕ ÄÇÎËÚËÐ Ea ÓÇÂÍÙËÌ, ÒÓÑÕÇÍÂáÜËØ ÐÂ ÒÇÓÄÑÌ
ÔÕÂÆËË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 35B, ÔÄËÆÇÕÇÎß-
ÔÕÄÖÇÕ Ñ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÑÔÕË
ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊË N7NO2 (ÍÂÐÂÎ I ) ÒÑ ÑÕÐÑ-
ÛÇÐËá Í ÆÓÖÅËÏ ÍÂÐÂÎÂÏ ÓÂÔÒÂÆÂ.

£ÑÊÏÑÉÐÞÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÐËÕÓËÏËÐÐÑÌ
×ÑÓÏÞ ÐËÕÓÑÅÖÂÐËÆËÐÂ (35A) ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐÂ ÔØÇÏÇ 12.

²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÆÎâ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÑÕÓÞÄÂ NO2 (ÍÂÐÂÎ I ), ÑÕÓÞÄÂ NH2-ÅÓÖÒÒÞ (ÍÂÐÂÎ III ),
ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÑÌ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË (ÍÂÐÂÎ II ) Ë ÓÂÔÒÂÆÂ
ÚÇÓÇÊ 1,2,3-ÑÍÔÂÆËÂÊÇÕ-2-ÑÍÔËÆÐÑÇ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÇ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ
ÔÑÔÕÑâÐËÇ (ÍÂÐÂÎ IV ) ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ 46.4, 102.5, 72.7 Ë
27.7 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

±Ñ ÆÂÐÐÞÏ ÓÂÃÑÕÞ 184, ÏÇØÂÐËÊÏ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÅÖÂÐË-
ÆËÐÂ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÖÔÎÑÄËÌ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ. ´ÂÍ, ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË
ÂÐÂÎËÊÂ ÔÑÔÕÂÄÂ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÆÇÎÂÐÑ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ Ñ
ÕÑÏ, ÚÕÑ ÒÓË ÏÇÆÎÇÐÐÑÏ ÐÂÅÓÇÄÇ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 35A
ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ ÒÓË 2108C Ë ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÚÇÓÇÊ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË
N7NO2 (ÍÂÐÂÎ I ÐÂ ÔØÇÏÇ 12).

NHNO2

HN

H2N
35B

NHONO

HN

H2N

I III

II

IV

.
NH2

NHNO2

HN

.

N2O
.
OHHN

H2N

.

NH

HN

H2N

.

ONO
.

´ÂÃÎËÙÂ 3. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÕÂÖÕÑÏÇÓÑÄ Ë ÒÑÄÑÓÑÕÐÞØ ËÊÑÏÇÓÑÄ ÐËÕÓÑÅÖÂÐËÆËÐÂ Ä ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ (ÓÂÔÚÇÕ ÏÇÕÑÆÑÏ DFT/
B3LYP/6-31G*).

³ÑÇÆË- ¶ÑÓÏÖÎÂ E+ ZPE, DE, ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ³ÑÇÆË- ¶ÑÓÏÖÎÂ E+ ZPE, DE, ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71

ÐÇÐËÇ Â.Ç. (ÔÏ.Â) ÐÇÐËÇ Â.Ç. (ÔÏ.Â)

35A 7409.776420 0.0 35F 7409.739156 23.4

35B 7409.758746 11.1 35G 7409.743440 20.7

35C 7409.743230 20.8 35H 7409.743129 20.9

35D 7409.743363 20.7 35I 7409.738276 23.9

35E 7409.738131 24.0 35J 7409.736059 25.3

a¿ÐÇÓÅËá ÕÂÖÕÑÏÇÓËÊÂÙËË ËÔØÑÆÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ ÕÂÖÕÑÏÇÓ (DE) ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎË ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ

DE=[(E+ZPE)Ø7 (E+ZPE)Ö] . 627.5 (ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71),

ÅÆÇ ZPEì ÒÑÒÓÂÄÍÂ ÐÂ àÐÇÓÅËá ÐÖÎÇÄÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ, xì ËÔØÑÆÐÞÌ ÕÂÖÕÑÏÇÓ, yì ÆÓÖÅËÇ ÕÂÖÕÑÏÇÓÞ.128
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±ÓË ÃÞÔÕÓÑÏ ÐÂÅÓÇÄÇ ÆÇÔÕÓÖÍÙËâ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ ÒÓË 2408C Ô
ÑÕÓÞÄÂ ÂÏËÐÑÅÓÖÒÒÞ, Õ.Ç. ËÆÇÕ ÚÇÓÇÊ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË C7N
(ÍÂÐÂÎ III ). ±ÑÆÓÑÃÐÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑ-
ÅÖÂÐËÆËÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÇ 184 ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ (DFT/B3LYP/6-31G*),65 ÒÑ àÐÇÓÅÑ-
ÊÂÕÓÂÕÂÏ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÑÕÓÞÄ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ ÑÕ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
35A ÃÑÎÇÇ ÚÇÏ Ä ÆÄÂ ÓÂÊÂ ÄÞÅÑÆÐÇÇ ÑÕÓÞÄÂ ÓÂÆËÍÂÎÂ NH2, Õ.Ç.
ÒÇÓÄÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÕÇÓÏËÚÇÔÍË ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÇÇ ÄÕÑÓÑÅÑ.

±Ñ ÂÐÂÎÑÅËË Ô ÐËÕÓÑÑÎÇ×ËÐÂÏË (ÅÓÖÒÒÂ I.2) ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍË
ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËÇ ÐËÕÓËÏËÐÑÄ ÚÇÓÇÊ 1,2,3-ÑÍÔÂÆËÂÊÇÕ-2-
ÑÍÔËÆÐÑÇ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÇ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ TS1 (ÓÇÂÍÙËâ
(22), Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÒÓËÄÇÆÇÐ ÓÂÔÒÂÆ ËÊÑÏÇÓÂ 35A).
²ÂÐÇÇ àÕÑÕ ÏÇØÂÐËÊÏ ÆÎâ ÐËÕÓËÏËÐÑÄ ÐÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎÔâ.
£ ÔÎÖÚÂÇ ÐËÕÓÑÅÖÂÐËÆËÐÂ ÓÇÂÎËÊÂÙËâ ÆÂÐÐÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ
ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÏÑÚÇÄËÐÞ Ë N2O.

°ÍÔËÆ ÂÊÑÕÂ(I) Ë ÏÑÚÇÄËÐÂ ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÞ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÑ Ä ÔÑÔÕÂÄÇ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
35.45, 185, 186 ªÆÇÐÕË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÒÓË ÕÇÓÏÑÎËÊÇ ÐËÕÓÑÅÖÂ-
ÐËÆËÐÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ì NH3, HNCO, CO2 Ë H2O ì ÕÂÍÉÇ
âÄÎâáÕÔâ ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÏÑÚÇÄËÐÞ.65

²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÌ ÐÂÏË (DFT/B3LYP/6-31G*) ÂÍÕËÄÂÙËÑÐ-
ÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâ-
ÐËâ TS1 ÓÇÂÍÙËË (22) ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 27.7 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, ÚÕÑ ÐÂ
18.7 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÏÇÐßÛÇ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÞØ ÆÎâ
ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÕÓÞÄÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ ÑÕ ÐËÕÓÑÅÖÂÐËÆËÐÂ.
¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÂâ ÄÇÎËÚËÐÂ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ
ÃÂÓßÇÓÂ ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 35 ÓÂÄÐÂ
31.0 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (ÔÏ.187).

²ÂÔÒÂÆ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ 35a ÐÂ ÑÍÔËÆ ÂÊÑÕÂ(I) Ë
ÏÑÚÇÄËÐÖ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÄÞÅÑÆÇÐ Ë ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÄÞÆÇÎÇ-

ÐËÇÏ 66.9 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (ÓËÔ. 1). £ÇÎËÚËÐÂ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ
ÃÂÓßÇÓÂ ÔËÐØÓÑÐÐÑÅÑ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÄâÊÇÌ C7NËN7OÄ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËË 35Â, ÓÇÂÎËÊÖáÜÇÅÑÔâ ÚÇÓÇÊ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ TS2,
ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÄÔÇÅÑ 11.7 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71. ¿ÕÑ ÐÂ 16.0 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71

ÐËÉÇ ÄÇÎËÚËÐÞ ÃÂÓßÇÓÂ ÒÇÓÄËÚÐÑÌ ÓÇÂÍÙËË ËÊÑÏÇÓËÊÂÙËË
ÐËÕÓÑÅÖÂÐËÆËÐÂ (35A) Ä ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕ 35a, Õ.Ç. ÒÇÓÄÂâ ÔÕÂÆËâ
ÆÂÐÐÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ âÄÎâÇÕÔâ ÎËÏËÕËÓÖáÜÇÌ.

ªÊ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÑÅÑ ÄÞÛÇ ÏÂÕÇÓËÂÎÂ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÓÂÔÒÂÆ
ÐËÕÓËÏËÐÐÑÌ ×ÑÓÏÞ ÐËÕÓÑÅÖÂÐËÆËÐÂ 35A ÚÇÓÇÊ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÇ
ÒÇÓÇØÑÆÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ TS1 ÕÇÓÏËÚÇÔÍË ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÇÇ
ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÕÓÞÄÂ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ (ÔÏ. ÔØÇÏÖ 12,
ÍÂÐÂÎ I ).

²ÂÔÒÂÆ ÂÙË-×ÑÓÏ ÐËÕÓÂÏËÐÂ (35C ë 35J) ÏÑÉÇÕ ÒÓÑÕÇÍÂÕß
ÒÑ ÕÓÇÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏ (ÔØÇÏÂ 13): ÆÇÔÕÓÖÍÙËâ Ô ÄÞÃÓÑÔÑÏ
N2O (ÍÂÐÂÎ I ), ÑÕÓÞÄ ÓÂÆËÍÂÎÂ NH2 (ÍÂÐÂÎ II ) Ë ÑÕÓÞÄ
ÅËÆÓÑÍÔËÎßÐÑÅÑ ÓÂÆËÍÂÎÂ (ÍÂÐÂÎ III ). ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ àÐÇÓÅËË
ÂÍÕËÄÂÙËË ÓÂÔÒÂÆÂ ÒÑ àÕËÏ ÍÂÐÂÎÂÏ ÆÎâ ËÊÑÏÇÓÂ 35I ÔÑÔÕÂÄ-
ÎâáÕ 53.6, 118.7 Ë 42.7 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.
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°ÆÐÂÍÑ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÞÌ ÃÂÓßÇÓ ÆÂÉÇ ÆÎâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÞ-
ÅÑÆÐÑÅÑ ÒÖÕË ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÍÑÐ×ÑÓÏÇÓÂ 35I ÒÑ ÍÂÐÂÎÖ III (ÔÏ.
ÔØÇÏÖ 13) ÑÍÂÊÂÎÔâ ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÃÂÓßÇÓ ÒÓË ÓÂÔÒÂÆÇ ËÊÑÏÇÓÑÄ
35A Ë 35B ÒÑ ÕÇÓÏËÚÇÔÍË ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÞÏ
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏ (ÍÂÐÂÎ IV ÐÂ ÔØÇÏÇ 12 Ë ÍÂÐÂÎ I ÐÂ ÔØÇÏÇ 11
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ). ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÂÙË-ÐËÕÓÂÏËÐÑ×ÑÓÏÞ ÐËÕÓÑ-
ÅÖÂÐËÆËÐÂ 35C ë 35J ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÏÇÐÇÇ ÄÞÅÑÆÐÞ, ÚÇÏ
ÕÂÖÕÑÏÇÓÞ 35A Ë 35B. £ ÙÇÎÑÏ, ÕÇÓÏËÚÇÔÍËÌ ÓÂÔÒÂÆ ÐËÕÓÑ-
ÅÖÂÐËÆËÐÂ ÚÇÓÇÊ ÂÙË-ÐËÕÓÂÏËÐÑ×ÑÓÏÞ ÏÂÎÑÄÇÓÑâÕÇÐ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÕÇÓÏËÚÇÔÍË ÐÂËÏÇÐÇÇ ÔÕÂÃËÎßÐÑÌ Ä ÖÔÎÑ-
ÄËâØ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÐËÕÓÑÅÖÂÐËÆËÐÂ âÄÎâÇÕÔâ ÐËÕÓËÏËÐ-
ÐÂâ ×ÑÓÏÂ 35A, ÆÎâ ÓÂÔÒÂÆÂ ÍÑÕÑÓÑÌ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÒÓÇÆ-
ÒÑÚÕËÕÇÎÇÐ ÏÇØÂÐËÊÏ ÚÇÓÇÊ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ 1,2,3-ÑÍÔÂÆËÂÊÇÕ-2-
ÑÍÔËÆÐÑÅÑ ÙËÍÎËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÇÓÇØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ TS1. ¿ÐÇÓ-
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²ËÔ. 1. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÂâ ÆËÂÅÓÂÏÏÂ ÒÑÔÕÂÆËÌÐÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕ-
ÓÑÅÖÂÐËÆËÐÂ (35A) ÐÂ ÑÍÔËÆ ÂÊÑÕÂ(I) Ë ÏÑÚÇÄËÐÖ (àÐÇÓÅËË ÆÂÐÞ Ä
ÍÍÂÎ .ÏÑÎß-1).

1036 £.­.¬ÑÓÑÎÇÄ, ´.³.±ËÄËÐÂ, ¡.¡.±ÑÓÑÎÎÑ, ´.£.±ÇÕÖØÑÄÂ, ¡.¢.ºÇÓÇÏÇÕÇÄ, £.±.ªÄÛËÐ



ÅÑÊÂÕÓÂÕÞ ÐÂ ÆÇÔÕÓÖÍÙËá ÐËÕÓÂÏËÐÐÑÌ ×ÑÓÏÞ 35B ÒÑ ÓÂÆË-
ÍÂÎßÐÑÏÖ ÏÇØÂÐËÊÏÖ Ô ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÏ ÑÕÓÞÄÑÏ ÐËÕÓÑ-
ÅÓÖÒÒÞ ÐÂ 8.1 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÃÑÎßÛÇ. £ÇÓÑâÕÐÑ, ÑÃÂ àÕË
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÅÖÂÐËÆËÐÂ ÔÎÇÆÖÇÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÕß ÍÂÍ ÍÑÐÍÖÓÇÐÕÐÞÇ, Â ÍËÐÇÕËÚÇÔÍÂâ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÑÔÕß
ÍÂÍÑÅÑ-ÎËÃÑ ËÊ ÐËØ ÃÖÆÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎâÕßÔâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÐÞÏË
ÖÔÎÑÄËâÏË ÕÇÓÏÑÎËÊÂ.

Ç. ³ÑÇÆËÐÇÐËâ ÅÓÖÒÒÞ II.6

£ ÑÐËÇÄÞØ N-ÐËÕÓËÏËÆÂØ (ÅÓÖÒÒÂ II.6) ÔÄâÊß N7NO2 ÃÑÎÇÇ
ÒÓÑÚÐÂâ, ÚÇÏ ÔÇÏËÒÑÎâÓÐÂâ (ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÂâ) ÔÄâÊß X+7N7,
ÅÆÇ X ì ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÐÂ ÔØÇÏÇ 14 ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐÂ ÔØÇÏÂ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ N-ÐËÕÓËÏËÆÂ ÕÓËÏÇÕËÎÂÏÏÑÐËâ
(36). ²ÂÔÒÂÆ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÕÑÅÑ ÕËÒÂ Ô ÓÂÊÓÞÄÑÏ ÔÇÏËÒÑÎâÓÐÑÌ
ÔÄâÊË (ÍÂÐÂÎ II) ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎÇÐ.

³ØÇÏÂ 14

£ ÔÄâÊË Ô ÕÇÏ ÚÕÑ ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÅÓÖÒÒÞ II.6 ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÐÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎËÔß, Â ËÊÄÇÔÕÐÞ ÎËÛß
ÆÂÐÐÞÇ ÒÑ ÒÓÑÅÐÑÊÖ ËØ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË,24, 75 ÏÞ
ÄÞÒÑÎÐËÎË ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÖáÑÙÇÐÍÖ àÐÇÓÅËÌ ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÙÄËÕ-
ÕÇÓ-ËÑÐÐÑÌ ÔÄâÊË ÂÕÑÏÂ ÂÊÑÕÂ Ô ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏÑÏ (X+7N7) Ë
ÔÄâÊË N7NO2 Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ 36 ë 40 (ÕÂÃÎ. 4).

¬ÂÍ ÔÎÇÆÖÇÕ ËÊ ÆÂÐÐÞØ ÕÂÃÎ. 4, àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÞ, ÐÇÑÃØÑÆË-
ÏÞÇ ÆÎâ ÓÂÊÓÞÄÂ ÔÇÏËÒÑÎâÓÐÑÌ ÔÄâÊË X+7N7 Ä ÂÎË×ÂÕË-
ÚÇÔÍËØ N-ÐËÕÓËÏËÆÂØ 36 ë 38, ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ ÖÄÇÎËÚËÄÂ-
áÕÔâ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ ÔÖÎß×ÑÐËÇÄÑÅÑ N-ÐËÕÓËÏËÆÂ (37) Í
ÂÏÏÑÐËÇÄÑÏÖ (36) Ë ÆÂÎÇÇ Í ÔÇÎÇÐÑÐËÇÄÑÏÖ (38). £ÇÎËÚËÐÂ
ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÕÓÞÄÂ ÐËÕÓÑ-
ÅÓÖÒÒÞ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ 36 ë 38 ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÒÓË ÒÇÓÇØÑÆÇ ÑÕ
ÔÖÎß×ÑÐËÇÄÑÅÑ N-ÐËÕÓËÏËÆÂ (37) Í ÔÇÎÇÐÑÐËÇÄÑÏÖ (38) Ë
ÆÂÎÇÇ Í ÂÏÏÑÐËÇÄÑÏÖ (36), ÒÓÇÄÞÛÂâ àÐÇÓÅËá ÆËÔÔÑÙËÂÙËË
ÔÄâÊË X+7N7 ÐÂ 6.9, 10.7 Ë 25.3 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ 37, 38 Ë 36 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

¥Îâ ÂÏÏÑÐËÇÄÞØ N-ÐËÕÓËÏËÆÑÄ 36, 39, 40 ÓÂÊÎËÚËÇ Ä
àÐÇÓÅËË ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÔÄâÊË N+7N7 ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ
4.6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71. ±ÓÑÚÐÑÔÕß ÔÄâÊË N+7N7 ÐËÉÇ, ÚÇÏ ÔÄâÊË
N7NO2, ÐÂ 1.3, 20.9 Ë 25.3 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ 39,
40 Ë 36 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. ªÊ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÕÇÓÏËÚÇÔÍË
ÐÂËÏÇÐÇÇ ÔÕÂÃËÎÇÐ N-ÐËÕÓËÏËÆ 1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎËâ (40);75 ÒÑ
ÐÂÛËÏ ÓÂÔÚÇÕÂÏ, ÆÎâ àÕÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ea (N+7N7)=
38.3 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÐÂÌÆÇÐÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ 44

ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 40.0 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71).
°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÆÎâ N-ÐËÕÓËÏËÆÂ ÒËÓËÆËÐËâ (39) ÂÍÕËÄÂ-

ÙËÑÐÐÞÇ ÃÂÓßÇÓÞ ÑÃÑËØ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ ÓÂÔÒÂÆÂ (ÓÇÂÍÙËâ (23))

ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÎËÊÍË (ÓÂÊÐËÙÂ ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ ÄÔÇÅÑ
1.3 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71). £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÒÓË ÕÇÓÏÑÎËÊÇ ÄÑÊÏÑÉÐÞ
ÑÃÂ ÒÖÕË ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÒÓË ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÇÆ-
ÒÑÚÕËÕÇÎßÐÑÔÕË ÍÂÐÂÎÂ I.

* * *

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÂâ ÄÞÛÇ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÙËâ ÐËÕ-
ÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ ×ÖÐÍÙËÑ-
ÐÂÎßÐÑÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ ÒÑÊÄÑÎËÎÂ ÄÞÆÇÎËÕß Ë
ÑÙÇÐËÕß ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ÕËÒÑÄ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÍÂÍ
ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ, ÕÂÍ Ë ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÞÇ ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÐÂÚÂÎßÐÑÌ
ÔÕÂÆËË ËØ ÓÂÔÒÂÆÂ.

III. ®ÇÕÑÆÑÎÑÅËâ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ
ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. °ÔÐÑÄÐÞÇ ÒÓËÐÙËÒÞ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ

¬ÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐËÇ ÔÇÕÇÌ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ Í
ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË âÄÎâÇÕÔâ ÆÑÄÑÎßÐÑ ØÑÓÑÛÑ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐ-
ÐÑÌ ÑÃÎÂÔÕßá ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÌ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË.188 ë 194

³ ÖÚÇÕÑÏ ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍËØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ àÐÇÓÅÑ-
ÇÏÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÏÞ, ÑÔÐÑÄÞÄÂâÔß ÐÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÑÌ
ÄÞÛÇ ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË, ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÎË ÑÓËÅËÐÂÎßÐÖá ÏÇÕÑÆÑ-
ÎÑÅËá Ë ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÞÌ ÍÑÏÒÎÇÍÔ, ÒÑÊÄÑÎâáÜËÇ ÄÞÒÑÎÐâÕß
ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÇ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÐËÕ-
ÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÎÂÔÔÑÄ.27, 65 ë 92 £ ÇÇ ÑÔÐÑÄÇ ÎÇÉÂÕ
ÆÄÂ ÃÂÊÑÄÞØ ÒÑÎÑÉÇÐËâ. ±ÇÓÄÑÇ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ Ä ÕÑÏ, ÚÕÑ ÄÔÇ
ÒÓÑÕÇÍÂáÜËÇ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÓÇÂÍÙËË âÄÎâáÕÔâ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎßÐÑ ÍÑÐÍÖÓÇÐÕÑÔÒÑÔÑÃÐÞÏË. ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÄÕÑÓÑÏÖ, ËÐÕÇÓ-
ÏÇÆËÂÕÞ, ÑÃÓÂÊÖáÜËÇÔâ ÓÂÊÐÞÏË ÒÖÕâÏË, ÔÒÑÔÑÃÐÞ
ÓÇÂÅËÓÑÄÂÕß ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ Ë ÄÔÇÏË ÆÓÖÅËÏË ÚÂÔÕËÙÂÏË, ÐÂØÑ-
ÆâÜËÏËÔâ Ä ÊÂÏÍÐÖÕÑÌ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ (·³). ´ÂÍÑÌ
ÒÑÆØÑÆ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÔÑÔÕÂÄËÕß ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÎÐÖá ÍÂÓÕËÐÖ ÒÓÑ-
ÕÇÍÂáÜËØ ÒÓË ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÇ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÖá Í
ÓÇÂÎßÐÑÌ. °ÕÐÑÛÇÐËâ ÏÇÉÆÖ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÂÏË ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎâáÕÔâ Ä ÄËÆÇ ÔÎÑÉÐÑÌ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÑÌ ÔÇÕË ÓÇÂÍÙËÌì ÓÇÍÑÏ-
ÃËÐÂÙËÑÐÐÑÌ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÇÕË (²²³). ©Â ÑÔÐÑÄÖ ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎÇÐËâ ²²³ ÄÊâÕ ÆÄÖÆÑÎßÐÞÌ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÅÓÂ× (ÓËÔ. 2),
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Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÑÆËÐ ÕËÒ ÄÇÓÛËÐ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÔÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐÐÞÏ
ÚÂÔÕËÙÂÏ, Â ÆÓÖÅÑÌ ì ÑÒËÔÂÐËá ÓÇÂÍÙËÌ. £ÇÓÛËÐÞ ÔÑÇÆË-
ÐâáÕÔâ ÑÓËÇÐÕËÓÑÄÂÐÐÞÏË ÓÇÃÓÂÏË Ô ÒÑÏÑÜßá ÒÓâÏÞØ, ÚÕÑ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÓÂÊÎËÚÂÕß ÓÇÂÅÇÐÕÞ (ÒÓâÏÞÇ, ÄØÑÆâÜËÇ Ä ÄÇÓÛËÐÖ
ÓÇÂÍÙËË) Ë ÒÓÑÆÖÍÕÞ (ÒÓâÏÞÇ, ËÔØÑÆâÜËÇ ËÊ ÄÇÓÛËÐÞ ÓÇÂÍ-
ÙËË).

¢ÎÑÍ-ÔØÇÏÂ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐËâ ²²³ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÐÂ
ÓËÔ. 3.

²ÇÂÍÙËË ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ËÔØÑÆÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ë ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÑÄ ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ Ä ÄËÆÇ àÍÔÒÇÓÕÐÞØ ÒÓÂÄËÎ
(ÅÇÐÇÓÂÕÑÓÑÄ ÓÇÂÍÙËÌ), Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ àÏÒË-
ÓËÚÇÔÍËØ ÆÂÐÐÞØ Ë ÓÂÃÑÕÂáÜËØ ÒÑ ÒÓËÐÙËÒÖ ä¦ÔÎË ë
´Ñã.66, 72 ë 74 ¿ÕË ÅÇÐÇÓÂÕÑÓÞ ÏÑÅÖÕ ÐÑÔËÕß ÍÂÍ ÖÐËÄÇÓÔÂÎß-
ÐÞÌ, ÕÂÍ Ë ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍËÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ, Õ.Ç. ÑÒËÔÞÄÂÕß ÍÂÍ ÑÃÜËÇ
ÓÇÂÍÙËË, ÐÂÒÓËÏÇÓ ÓÇÍÑÏÃËÐÂÙËá ÓÂÆËÍÂÎÑÄ, ÕÂÍ Ë ÚÂÔÕÐÞÇ
ÔÎÖÚÂË, ÐÂÒÓËÏÇÓ ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÖá ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÖ. ¬ÂÉ-
ÆÑÏÖ ÒÓÂÄËÎÖ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ
ÅÓÂ× Ô ÑÒËÔÂÐËÇÏ ÇÅÑ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ.

¤ÇÐÇÓÂÕÑÓÞ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÔÎÇÆÖáÜËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ. ·ËÏËÚÇÔÍÑÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ (S) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ
ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ, ÔÑÔÕÑâÜÇÅÑ ËÊ N ÂÕÑÏÑÄ (ÒÑÆÏÐÑÉÇÔÕÄÑ A) Ë M
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ (ÒÑÆÏÐÑÉÇÔÕÄÑ B):

S={A1, ... , AN, B1, ... , BM}.

¬ÂÉÆÞÌ ÂÕÑÏ Ai ÑÃÎÂÆÂÇÕ ÐÂÃÑÓÑÏ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ X,
ÐÂÒÓËÏÇÓ X={ØËÏËÚÇÔÍËÌ àÎÇÏÇÐÕ, ÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕß, ÔÕÇÒÇÐß
ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË Ë ÆÓ.}. ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ, ÔÄâÊË Bj ØÂÓÂÍÕÇÓË-
ÊÖáÕÔâ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÏ ÐÂÃÑÓÑÏ ÔÄÑÌÔÕÄ Y, ÐÂÒÓËÏÇÓ
Y={àÐÇÓÅËâ ÔÄâÊË, ÇÇ ÆÎËÐÂ, ËÆÇÐÕË×ËÍÂÕÑÓÞ ÂÕÑÏÑÄ, ÔÑ-
ÇÆËÐÇÐÐÞØ àÕÑÌ ÔÄâÊßá, Ë ÆÓ.}.

±ÖÕÇÏ ÍÑÏÃËÐÂÕÑÓÐÑÅÑ ÒÇÓÇÃÑÓÂ ËÊ ÄÔÇÅÑ ËÏÇáÜÇÅÑÔâ
ÐÂÃÑÓÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ, ÔÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐÐÞØ ËÊ ËÔØÑÆÐÑÅÑ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÐÂ ÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÔÕÂÆËË, ÔÑÔÕÂÄÎâáÕÔâ ÐÇÒÑÄÕÑ-
ÓâáÜËÇÔâ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ. ²ÇÂÍÙËÑÐÐÂâ ÔËÔÕÇÏÂ
ÏÑÉÇÕ ÔÑÔÕÑâÕß ËÊ ÑÆÐÑÌ ËÎË ÐÇÔÍÑÎßÍËØ (ÐÑ ÐÇ ÃÑÎÇÇ ÕÓÇØ)
ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÆÐÑÅÑ ÎËÃÑ ÓÂÊÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ. ´ÑÅÆÂ ØËÏËÚÇÔÍÂâ
ÓÇÂÍÙËâ (R) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÑÒÇÓÂÙËá, ÑÒËÔÞÄÂáÜÖá

ÏÇØÂÐËÊÏ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËâ ÍÑÏÃËÐÂÙËË ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ,
ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâáÜËØ ÊÂÆÂÐÐÞÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏ ÖÔÎÑÄËâÏ
C 0(A,B), Ä ÒÓÑÆÖÍÕÞ ÓÇÂÍÙËË ÒÖÕÇÏ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÞØ
ÆÎâ àÕÑÅÑ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÂÕÑÏÑÄ Ë ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ, ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ ÒÇÓÇÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÒÑÓâÆÍÂ ÔÄâÊË
Ë Õ.Ò.

¤ÇÐÇÓËÓÑÄÂÐËÇ ²²³ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ Ô ÒÓËÏÇÐÇÐËÇÏ ÒÓÑ-
ÅÓÂÏÏÐÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ CASB (Computer Assisted Structure
Building),27, 66, 72 ÍÑÕÑÓÞÌ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÆÎâ
ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ä
ØËÏËË Ë, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÓÂÊÎÑ-
ÉÇÐËâ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

1. ¤ÇÐÇÓËÓÑÄÂÐËÇ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ
ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ

¬ÂÍ ÃÞÎÑ ÑÕÏÇÚÇÐÑ Ä ÒÓÇÆÞÆÖÜÇÏ ÓÂÊÆÇÎÇ, ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑ-
ÄÂÐËâ ÎáÃÑÅÑ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÒÑ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÑÌ ÏÇÕÑÆÑÎÑÅËË
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÄÞÒÑÎÐËÕß ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËá ÆÂÐÐÑÅÑ ÍÎÂÔÔÂ
ÄÇÜÇÔÕÄ, Õ.Ç. ÄÄÇÔÕË Ä ÅÇÐÇÓÂÕÑÓ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜËÇ ÒÓÂÄËÎÂ ËØ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ. ¿ÕË ÒÓÂÄËÎÂ ×ÑÓÏÖÎËÓÖáÕÔâ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâÏ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÂÅÓÇ-

1

2

1 : 1

2 : 2

1 : 2

2 : 3

2 : 1

3 : 1

3

9

8

10

11

7

6

5

4

²ËÔ. 2. ¶ÓÂÅÏÇÐÕ ÓÇÍÑÏÃËÐÂÙËÑÐÐÑÌ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÇÕË.
£ÇÓÛËÐÞ ÆÄÖÆÑÎßÐÑÅÑ ÅÓÂ×Â, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞÇ Ä ÄËÆÇ ÍÄÂÆÓÂÕÑÄ,
ÑÃÑÊÐÂÚÂáÕ ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ (ËÔØÑÆÐÞÇ ÄÇÜÇÔÕÄÂ, ËÐÕÇÓ-
ÏÇÆËÂÕÞ Ë ÒÓÑÆÖÍÕÞ). £ÇÓÛËÐÞ Ä ÄËÆÇ ÑÄÂÎÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ
ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÓÇÂÍÙËË (ÒÇÓÄÂâ ÙË×ÓÂ ÑÊÐÂÚÂÇÕ ÐÑÏÇÓ ËÕÇÓÂÙËË, ÐÂ
ÍÑÕÑÓÑÌ ÃÞÎÂ ÔÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐÂ ÆÂÐÐÂâ ÓÇÂÍÙËâ, Â ÄÕÑÓÂâ ì ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜËÌ ÒÑÓâÆÍÑÄÞÌ ÐÑÏÇÓ ÓÇÂÍÙËË).

¬ÑÐÇÙ

°ÃÓÂÃÑÕÍÂ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ
ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖáÜËÏË ÒÓÂÄËÎÂÏË

°ÍÑÐÚÂÕÇÎßÐÞÇ
ÒÓÑÆÖÍÕÞ ÓÂÊÓÇÛÇÐÞ

ËÔÍÎáÚÂáÜËÏË
ÒÓÂÄËÎÂÏË?

¡ÆÂÒÕÂÙËâ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ
Í ÕËÒÖ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ ÅÓÂ×Â

´ÓÂÐÔ×ÑÓÏÂÙËâ ·³

·³
ÒÓËÅÑÆÐÂ?

¶ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ÐÑÄÑÌ ·³
(¸³ ÐÂ ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË)

£ÞÃÑÓ ÑÚÇÓÇÆÐÑÅÑ
ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏËÓÖáÜÇÅÑ

ÒÓÂÄËÎÂ

­ËÏËÕ ÔÕÂ-
ÆËÌ ÆÑÔÕËÅÐÖÕ?

¯ÂÔÕÓÑÌÍË ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐËâ:
ÔÃÑÓÐËÍË ÒÓÂÄËÎ,
ÓÇÉËÏ ÆËÂÎÑÅÂ,
ÚËÔÎÑ ÔÕÂÆËÌ,
ÕËÒ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÅÑ ÅÓÂ×Â

²ÇÉËÏ ÅÇÐÇ-
ÓËÓÑÄÂÐËâ

ÂÄÕÑÏÂÕËÚÇÔÍËÌ?

ªÏÇáÕÔâ
ÇÜÇ ÒÓÂÄËÎÂ?

¦ÔÕß ÇÜÇ
ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕÞ?

ÆÂ

ÆÂ

ÆÂ

ÆÂ

ÆÂ

ÆÂ

ÐÇÕ

ÐÇÕ
ÐÇÕ

ÐÇÕ

ÐÇÕ

ÐÇÕ

²ËÔ. 3. ¢ÎÑÍ-ÔØÇÏÂ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐËâ ÓÇÍÑÏÃËÐÂÙËÑÐÐÞØ
ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ÔÇÕÇÌ.

1038 £.­.¬ÑÓÑÎÇÄ, ´.³.±ËÄËÐÂ, ¡.¡.±ÑÓÑÎÎÑ, ´.£.±ÇÕÖØÑÄÂ, ¡.¢.ºÇÓÇÏÇÕÇÄ, £.±.ªÄÛËÐ



ÅÂÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ. ¯ÂÃÑÓ ÒÓÂÄËÎ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÕÓÇØ ÅÓÖÒÒ,
ÓÂÊÎËÚÂáÜËØÔâ ÒÑ ÔÕÂÆËâÏ ÆÇÌÔÕÄËâ: ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏËÓÖáÜËØ,
ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖáÜËØ Ë ËÔÍÎáÚÂáÜËØ.

£ ÕÂÃÎ. 5 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÒÓËÏÇÓÞ ÒÓÂÄËÎ, ÏÑÆÇÎËÓÖá-
ÜËØ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ HNO2, ÊÂÏÞÍÂÐËÇ ÄËÙË-
ÐÂÎßÐÞØ ÃËÓÂÆËÍÂÎÑÄ Ë ËÔÍÎáÚÇÐËÇ ËÊ ²²³ ÓÇÂÍÙËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÒÑÎËÓÂÆËÍÂÎÂÏ (ÒÇÓÇÚÇÐß ÑÔÐÑÄÐÞØ ÒÓÂÄËÎ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 66, 72 ë 74).

¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓÂÄËÎÑ å1 âÄÎâÇÕÔâ ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏËÓÖáÜËÏ Ë
ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÓÇÂÍÙËá àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ HNO2, ÍÑÕÑÓÂâ ÆÎâ
ÄÕÑÓËÚÐÞØ ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ ËÏÇÇÕ ÔÎÇÆÖáÜËÌ ÄËÆ:

±ÓÂÄËÎÑ å2 âÄÎâÇÕÔâ ÔÕÂÃËÎËÊËÓÖáÜËÏ Ë ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ
ÊÂÏÞÍÂÐËÇ ÄËÙËÐÂÎßÐÞØ ÃËÓÂÆËÍÂÎÑÄ:

±ÓÂÄËÎÑ å3 ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ËÔÍÎáÚÂáÜËÏ Ë ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ
ÆÎâ ÖÆÂÎÇÐËâ ËÊ ²²³ ÓÇÂÍÙËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÓËÄÑÆâÕ Í ÐÇÉÇÎÂ-
ÕÇÎßÐÞÏ ÚÂÔÕËÙÂÏ (Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ Í ÒÑÎËÓÂÆËÍÂÎÂÏ).

³ÕÂÕÖÔ ÒÓÂÄËÎÂ (ÂÍÕËÄÐÑÇ ËÎË ÒÂÔÔËÄÐÑÇ) ÒÑÊÄÑÎâÇÕ
ÅËÃÍÑ ÒÓÑÄÑÆËÕß ÒÓÑÙÇÔÔ ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐËâ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ÔÇÕÇÌ.
±ÓÇÆÖÔÏÑÕÓÇÐÑ ÄÓÇÏÇÐÐÑÇ ËÔÍÎáÚÇÐËÇ ÐÇÉÇÎÂÕÇÎßÐÞØ ÒÓÂ-
ÄËÎ ÒÖÕÇÏ ÖÔÕÂÐÑÄÍË ÒÂÔÔËÄÐÑÅÑ ÔÕÂÕÖÔÂ ËØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ.
¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÑÅÓÂÐËÚÇÐËÇ ÓÑÔÕÂ ÔÇÕÇÌ ÒÓÑËÊÄÑÆËÕÔâ ÊÂ ÔÚÇÕ
ÖÆÂÎÇÐËâ ÔÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐÐÞØ ÓÂÆËÍÂÎÑÄ Ë ËÑÐÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇ

ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâáÕ ÊÂÆÂÐÐÞÏ ÍÓËÕÇÓËâÏ ÑÕÃÑÓÂ Ë ÐÇ ÖÚÂÔÕÄÖáÕ
Ä ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐËË ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÇÕË.

³ÑÊÆÂÐÐÞÌ ÐÂÃÑÓ ÒÓÂÄËÎ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÆË××ÇÓÇÐÙËÓÑÄÂÕß
ÒÖÕË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ËØ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ.

2. ¥ËÔÍÓËÏËÐÂÙËâ ÅËÒÑÕÇÊ Ñ ÏÇØÂÐËÊÏÂØ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ
ÄÇÜÇÔÕÄ

ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÍÑÏÃËÐÂÕÑÓËÍË ÒÓË ÅÇÐÇÓËÓÑ-
ÄÂÐËË ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÞØ ÔØÇÏ ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÕÇÓÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ
ÕÓÇÃÑÄÂÐËâ Í ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÞÏ ÓÇÔÖÓÔÂÏ Ë ÐÂÍÎÂÆÞÄÂÇÕ ÑÅÓÂ-
ÐËÚÇÐËâ ÐÂ ÂÐÂÎËÊ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ. £ÞÃÑÓ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÞØ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÑÔÐÑÄÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÑÙÇÐÍÇ àÐÇÓ-
ÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÑÔÕË àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞØ ÔÕÂÆËÌ ÆÎâ
ÍÂÉÆÑÅÑ ÔÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÖÕË ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ Ë ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ, ÍÑÕÑÓÂâ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÒÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ
ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÐÇÓÅËË ÂÍÕËÄÂÙËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÓÇÂÍÙËÌ.

IV. ®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ
ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ

±ÓË ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐËË ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÏÞ ÓÖÍÑÄÑÆ-
ÔÕÄÑÄÂÎËÔß ÔÎÇÆÖáÜËÏË ÒÑÎÑÉÇÐËâÏË:

1) ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎË ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÓÇÂÍ-
ÙËË;

2) ÑØÄÂÕÞÄÂÎË ÄÇÔß ÔÒÇÍÕÓ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎß-
ÐÞØ ÖÔÎÑÄËÌ ÒÓÑÕÇÍÂÐËâ ÒÓÑÙÇÔÔÂ;

R1 H2C
N NO2

H2CR2
R1 CH2 N CH R2 + HNO2. (24)

C C C C . (25)
. .

´ÂÃÎËÙÂ 5. ±ÓËÏÇÓÞ ÒÓÂÄËÎ ä¦ÔÎË ë´Ñã ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÓÇÂÍÙËÌ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ ³- Ë N-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

å ¤ÓÂ× °ÒËÔÂÐËÇa ²ÇÉËÏ ÓÂÃÑÕÞ µÔÕÂÐÑÄÍËb

ÂÕÑÏ ÔÄÑÌÔÕÄÑ ÑÕÐÑ- ÊÐÂÚÇÐËÇ ÆÇÌÔÕÄËÇ
ÛÇÐËÇ

1 ¿ÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËÇ ±ÓÇÄÓÂÜÇÐËÇ 1 ´ËÒ ÂÕÑÏÂ = C ¯ÇÕ
HNO2 ¤ÇÕÇÓÑÂÕÑÏÞ = 1 AB

¤ËÃÓËÆËÊÂÙËâ = sp3 AB
2 ´ËÒ ÂÕÑÏÂ = C, N ¯ÇÕ
3 ´ËÒ ÂÕÑÏÂ = C ¯ÇÕ

¤ÇÕÇÓÑÂÕÑÏÞ = 1 AB
¤ËÃÓËÆËÊÂÙËâ = sp3 AB
¡ÕÑÏÞ H > 0 AB

4 ´ËÒ ÂÕÑÏÂ = N ¯ÇÕ
©ÂÓâÆ = 1 µÔÕÂÐÑÄËÕß=0

5 ´ËÒ ÂÕÑÏÂ = O ¯ÇÕ
©ÂÓâÆ = 71 µÔÕÂÐÑÄËÕß=0

2 ©ÂÏÞÍÂÐËÇ ³ÕÂÃËÎËÊÂÙËâ 1 ¯¿ > 1 ªÊÏÇÐËÕß ÐÂ71
ÄËÙËÐÂÎßÐÞØ 2 ¯¿ > 1 ªÊÏÇÐËÕß ÐÂ71
ÃËÓÂÆËÍÂÎÑÄ

3 ¯ÇÄËÙËÐÂÎßÐÞÇ ªÔÍÎáÚÇÐËÇ 1 £ÂÎÇÐÕÐÑÔÕß < 2 AB
ÃËÓÂÆËÍÂÎÞ ¯¿ > 1 ¯ÇÕ

2 £ÂÎÇÐÕÐÑÔÕß < 2 AB
¯¿ > 1 ¯ÇÕ

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ±ÓËÐâÕÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÔÑÍÓÂÜÇÐËâ: AB ì äÂÄÕÑÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÆÇÌÔÕÄËÇã, Õ.Ç. ÆÇÌÔÕÄËÇ, ÄÞÒÑÎÐâÇÏÑÇ ÒÑ ÖÏÑÎÚÂÐËá; ¯¿ ì
ÐÇÔÒÂÓÇÐÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÞ. a¯ÂÊÄÂÐËÇ ÓÇÂÍÙËË; b ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÆÇÌÔÕÄËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÖÉÐÑ ÔÑÄÇÓÛËÕß ÐÂÆ ÍÂÉÆÞÏ ÂÕÑÏÑÏ.

1
2 4 5

3

1
2

3
+4 5

..
1 2

1 2

. .
1 2
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3) ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ
Ô ÒÑÏÑÜßá ÒËÓÑÎËÊÂ, ÏÂÔÔ-ÔÒÇÍÕÓÑÏÇÕÓËË Ë ÆÓÖÅËØ ÏÇÕÑÆÑÄ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÂÅÓÇÅÂÕÐÞØ ÔÑÔÕÑâÐËâØ.

1. ´ÇÓÏËÚÇÔÍËÌ ÓÂÔÒÂÆ ³-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ

¯ÂÏË ÄÞÒÑÎÐÇÐÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕÇÎÇÌ ÄÔÇØ ÕËÒÑÄ³-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, Ä
ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÅËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ (ÒÓÑÚÇÓÍ ÑÊÐÂÚÂÇÕ ÐÇ-
ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÐÞÇ ÆÂÐÐÞÇ ÂÄÕÑÓÑÄ).

¤ÓÖÒÒÂ ³ÑÇÆËÐÇÐËÇ ³ÔÞÎÍË

I.1 ¯ËÕÓÑÏÇÕÂÐ (1) 72
¯ËÕÓÑàÕÂÐ (2) 72, 78, 91

I.2 ¯ËÕÓÑàÕËÎÇÐ (4) 78, 91
1,1-¥ËÂÏËÐÑ-2,2-ÆËÐËÕÓÑàÕËÎÇÐ 89
5-¥ËÐËÕÓÑÏÇÕËÎÇÐ-4,5-ÆËÅËÆÓÑ-1,2,4- 7
ÕÓËÂÊÑÎ

I.3 5-¯ËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎ (16C) 74
3-ÂÙË-¯ËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎ (16D) 74

I.4 1-¥ËÐËÕÓÑÏÇÕËÎËÆ 1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎËâ 7

I.5 1,1-¥ËÐËÕÓÑàÕÂÐ (22) 7
1,1,1-´ÓËÐËÕÓÑàÕÂÐ (23) 78, 91
1-¥ËÐËÕÓÑÏÇÕËÎ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎ 7
5-¥ËÐËÕÓÑÏÇÕËÎ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎ 7

¥Îâ ËÎÎáÔÕÓÂÙËË ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ Ë
ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÒÓËÄÇÆÇÏ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÞ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ
3(5)-ÐËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÂ (16).74

£ ÔÑÇÆËÐÇÐËË 16 ÏÇÕËÎÇÐÑÄÞÌ ×ÓÂÅÏÇÐÕ, ÔÄâÊÂÐÐÞÌ Ô
ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÑÌ, ÄØÑÆËÕ Ä ÔÑÔÕÂÄ ÅÇÕÇÓÑÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÙËÍÎÂ
(ÅÓÖÒÒÂ I.3). £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÐÇ-
ÔÍÑÎßÍËØ ËÊÑÏÇÓÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ (ÔÏ. ÄÞÛÇ). £ ÅÂÊÑÄÑÌ ×ÂÊÇ
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍË ÐÂËÃÑÎÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄ ÕÂÖÕÑÏÇÓ 16³
(ÕÂÃÎ. 6).

±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÓË ÕÇÒÎÑÄÑÏ ÄÑÊÆÇÌÔÕÄËË ÑÃÎÇÅÚÂÇÕÔâ ÏËÅÓÂ-
ÙËâ ÒÓÑÕÑÐÂ Ä ÔÑÇÆËÐÇÐËË 16, ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ
ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ÑÔÖÜÇÔÕÄÎÇÐÑ ÆÎâ ÄÔÇØ ËÊÑÏÇÓÑÄ 16A ë 16G. µÔÕÂ-
ÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓ 16A ë 16G ÔØÑÉË.74

¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÐÂ ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ËÊÑÏÇÓÂ 16³
ÏÑÅÖÕ ÒÓÑÕÇÍÂÕß ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ (ÔØÇÏÂ 15): ÅÑÏÑÎËÕË-
ÚÇÔÍËÌ ÑÕÓÞÄ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ (ÍÂÐÂÎ I ), ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË N7N Ä
ÅÇÕÇÓÑÙËÍÎÇ (ÍÂÐÂÎ III ) ËÎË C7N (ÍÂÐÂÎÞ II, V ) Ë ÐËÕÓÑ-
ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ (ÍÂÐÂÎ IV ).

°ÙÇÐÍÂ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÌ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 16C ÆÂÇÕ ÔÎÇ-
ÆÖáÜËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÍÂÐÂÎÂ:

¬ÂÐÂÎ Ea, ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71

I 67.4
II 104.7
III 67.8
IV 60.1
V 93.3

ªÊ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 16C ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎÇÐ ÚÇÓÇÊ ÐËÕÓÑ-ÐËÕ-
ÓËÕÐÖá ÒÇÓÇÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÖ (ÍÂÐÂÎ IV ).

±ÑÆÑÃÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ ØÂÓÂÍÕÇÓÇÐ Ë ÆÎâ ËÊÑÏÇ-
ÓÑÄ 16D ë 16G.74 £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÐÂ ÔØÇÏÇ 16 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ
×ÓÂÅÏÇÐÕ ÔÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÏÇØÂÐËÊÏÂ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ 16G ËÎË 16F. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÄÇÓÑâÕÐÞÏË
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâÏË ÒÇÓÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÔÒÂÆÂ âÄÎâáÕÔâ ÅÑÏÑÎËÕË-
ÚÇÔÍËÌ ÑÕÓÞÄ ÅËÆÓÑÍÔËÎßÐÑÅÑ ÓÂÆËÍÂÎÂ (ÍÂÐÂÎ I ), ÆÇÔÕÓÖÍ-
ÙËâ 1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎßÐÑÅÑ ÙËÍÎÂ Ô ÄÞÃÓÑÔÑÏ ÂÊÑÕÂ (ÍÂÐÂÎ II ),
ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊË C7N (ÍÂÐÂÎ III ) Ë ÑÕÓÞÄ ÂÕÑÏÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä
ÂÙË-ÐËÕÓÑ×ÓÂÅÏÇÐÕÇ (ÍÂÐÂÎ IV ) Ô àÐÇÓÅËâÏË ÂÍÕËÄÂÙËË, ÓÂÄ-
ÐÞÏË 46.4, 55.4, 91.0 Ë 73.7 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.
³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÆÎâ ÆÂÐÐÑÅÑ ËÊÑÏÇÓÂ ÒÓË ÕÇÓÏÑÎËÊÇ ÒÓÇÆ-
ÒÑÚÕËÕÇÎÇÐ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÑÕÓÞÄ ÅËÆÓÑÍÔËÎßÐÑÅÑ ÓÂÆËÍÂÎÂ
(ÍÂÐÂÎ I ).

¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÄÞÒÑÎÐÇÐÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÏÑÉÐÑ ÍÑÐÔÕÂÕËÓÑ-
ÄÂÕß, ÚÕÑ ÕÇÓÏËÚÇÔÍË ÐÂËÏÇÐÇÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÌ Ä ÖÔÎÑÄËâØ ÕÇÓÏÑ-
ÎËÊÂ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÂÙË-×ÑÓÏÂ 3(5)-ÐËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÂ 16G.
³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 16 ÚÇÓÇÊ ÂÙË-ÐËÕÓÑ-
ÕÂÖÕÑÏÇÓ 16G àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎÇÐ.

®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÂ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 16G ÒÑÍÂÊÂÎÑ (ÔÏ. ÔØÇÏÖ 16), ÚÕÑ ÍÓÑÏÇ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÑ 135 ÊÂÓÇÅËÔÕÓËÓÑÄÂÐÐÞØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ (N2, N2O, NO,
CO2, HCN, HNCO, 3(5)-ÐËÕÓÑÊÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÂ Ë 1,2,4-ÕÓË-
ÂÊÑÎÑÐÂ) ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ Ë ÆÓÖÅËØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÕÇÓÏÑ-
ÎËÊÂ (H2O, CO, NO2, ÙËÂÐÂÏËÆÂ, ËÊÑÙËÂÐÖÓÑÄÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ,
ÏÇÎÂÏËÐÂ, 1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÂ). ´Ñ, ÚÕÑ àÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÐÇ ÃÞÎË

´ÂÃÎËÙÂ 6. ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÕÂÖÕÑÏÇÓÑÄ 16¡ ë
16G.

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ E+ZPE, Â.Ç. DE, ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 (ÔÏ.a)

16A 7446.67369 0.8
16B 7446.66551 5.9
16C 7446.67490 0.0
16D 7446.63714 22.9
16E 7446.63057 27.8
16F 7446.63636 24.2
16G 7446.63048 27.9

a³Ï. ÒÑâÔÐÇÐËÇ Í ÕÂÃÎ. 3.
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¯Â ÔØÇÏÂØ 16 Ë 18 ÒÓËÐâÕÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐËâ: M ì ÏÑÎÇÍÖÎÂ,
R ì ÓÂÆËÍÂÎ, X ì ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÑÔÕÂÕÑÍ; àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÊÂÓÇÅËÔÕÓË-
ÓÑÄÂÐÐÞÇ ÒÓÑÆÖÍÕÞ ÓÂÔÒÂÆÂ ÄÞÆÇÎÇÐÞ ÒÑÎÖÉËÓÐÞÏ ÛÓË×ÕÑÏ.
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ÊÂ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÞ, ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÔÄâÊÂÐÑ ÍÂÍ Ô ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÑÔÕßá
ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞØ ÏÇÕÑÆËÍ, ÕÂÍ Ë Ô ÐÇÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÏ ÒÓËÃÑÓÑÄ.

±ÓË ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÇ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÔÑÆÇÓÉÂ-
ÜËØ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÂÕÑÏÑÄ ÂÊÑÕÂ (Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ Ë àÐÇÓÅÑÇÏÍËØ
ÏÂÕÇÓËÂÎÑÄ), ÑÃÞÚÐÑ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÒÓÑ-
ÆÖÍÕÞ ÕÓËÂÊËÐÑÄÑÅÑ ÕËÒÂ.59, 195 ë 197 ±ÑÏËÏÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ
ÐÂ ÔØÇÏÇ 16 ÏÇÎÂÏËÐÂ Ë ËÊÑÙËÂÐÖÓÑÄÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ, ÏÑÅÖÕ
ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕßÔâ ÂÏÏÇÎËÐ, ÂÏÏÇÎËÆ, ÅÇÒÕÂÊËÐ Ë ÒÑÎËÏÇÓÞ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ.198, 199 £ÔÇ àÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÄØÑÆâÕ Ä
ÔÑÔÕÂÄ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÑÅÑ ÐÂ ÔØÇÏÇ ÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÑÔÕÂÕÍÂ X.

²ÂÔÚÇÕÞ àÐÇÓÅËÌ ÂÍÕËÄÂÙËË ÄÔÇØ ÓÇÂÍÙËÌ, ÔÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐ-
ÐÞØ ÆÎâ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ 3-ÂÙË-ÐËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÂ
16G,74 ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÍÑÐÇÚÐÞÇ ÒÓÑÆÖÍÕÞ ÕÇÓ-
ÏÑÎËÊÂ àÕÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÑÃÓÂÊÖáÕÔâ ÒÑ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÖÇÏÞÏ
ÍÂÐÂÎÂÏ ÓÂÔÒÂÆÂ, ÍÑÕÑÓÞÇ âÄÎâáÕÔâ ÕÇÓÏËÚÇÔÍË ÄÞÅÑÆÐÞÏË
ÒÓÑÙÇÔÔÂÏË.

2. ´ÇÓÏËÚÇÔÍËÌ ÓÂÔÒÂÆ N-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ

¯ÂÏË ÄÞÒÑÎÐÇÐÑ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÒÑÎÐÞØ ÒÑÔÕÂÆËÌÐÞØ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÎÇÆÖáÜËØ N-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ (ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÎË×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÏÑÅÖÕ
ÃÞÕß ÑÕÐÇÔÇÐÞ ÔÓÂÊÖ Í ÆÄÖÏ ÅÓÖÒÒÂÏ):

¤ÓÖÒÒÂ ³ÑÇÆËÐÇÐËÇ ³ÔÞÎÍË

II.1 N,N -¥ËÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐ (26) 73, 77, 87
N,N -¥ËÐËÕÓÑÒËÒÇÓÂÊËÐ (41) 73, 81
ÕÓÂÐÔ-1,4,5,8-´ÇÕÓÂÐËÕÓÑÆÇÍÂÅËÆÓÑ- 79, 92
ÒËÓÂÊËÐÑ[2,3-b]ÒËÓÂÊËÐ

II.2 N-®ÇÕËÎ-N-ØÎÑÓÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐ (27) 73, 77, 87
1,3,5-´ÓËÐËÕÓÑ-1,3,5-ÕÓËÂÊÂÙËÍÎÑÅÇÍÔÂÐ 72
(ÅÇÍÔÑÅÇÐ, 28)
1,3,5,7-´ÇÕÓÂÐËÕÓÑ-1,3,5,7-ÕÇÕÓÂÂÊÂÙËÍÎÑ- 72
ÑÍÕÂÐ (ÑÍÕÑÅÇÐ, 29)
¤ÇÍÔÂÐËÕÓÑÅÇÍÔÂÂÊÂËÊÑÄáÓÙËÕÂÐ 88
(CL-20, 30)
1,3-¥ËÐËÕÓÑ-1,3-ÆËÂÊÂÙËÍÎÑÃÖÕÂÐ 73
(ÕÇÕÓÑÅÇÐ)
1-¯ËÕÓÑ-1-ÂÊÂÙËÍÎÑÃÖÕÂÐ 72
1,3-¥ËÐËÕÓÑ-1-ÂÊÂÙËÍÎÑÃÖÕÂÐ 72
1,3,3 -´ÓËÐËÕÓÑ-1-ÂÊÂÙËÍÎÑÃÖÕÂÐ 72
(ÕÓËÐËÕÓÑÂÊÇÕËÆËÐ)

II.3 N-£ËÐËÎ-N-ÏÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐ (31) 73, 77, 87
N-¯ËÕÓÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎ 74
N,N 0-¥ËÐËÕÓÑ×ÖÓÂÊÂÐÑ[3,4-b]ÒËÒÇÓÂÊËÐ 73, 81
N-®ÇÕËÎÐËÕÓÂÏËÐ (34) 73
¸ÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÂâ ×ÑÓÏÂ 3-ÐËÕÓÂÏËÐÑ- 75
1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎÂ

II.3, II.4 3-¯ËÕÓÂÏËÐÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎ 75
3-ÂÙË-¯ËÕÓÂÏËÐÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎ 75
¯ËÕÓÂÏËÐÐÂâ ×ÑÓÏÂ N-ÐËÕÓÑÅÖÂÐËÆËÐÂ 65

II.4 N-®ÇÕËÎ-N-ØÎÑÓÐËÕÓÂÏËÐ (32) 73, 81
N-ÕÓÇÕ-¢ÖÕËÎ-N-×ÕÑÓÐËÕÓÂÏËÐ 73
4-¯ËÕÓÂÏËÐÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎ 75
4-ÂÙË-¯ËÕÓÂÏËÐÑ 1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎ 75
4-¯ËÕÓËÏËÆ 1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎËâ 75

II.5 5-¯ËÕÓËÏËÐÑ-1,2,4-ÕÓËÂÊÑÎ 75
N-¯ËÕÓÑÅÖÂÐËÆËÐ (35) 65

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐËâ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË N-ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÕÇÓÏÑ-

ÎËÊ N,N 0-ÆËÐËÕÓÑÒËÒÇÓÂÊËÐÂ (41), ÑÕÐÑÔâÜÇÅÑÔâ Í ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËâÏ ÅÓÖÒÒÞ II.1 (ÔÏ. ÄÞÛÇ).73, 81 ³ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÏÇØÂ-
ÐËÊÏ (ÔØÇÏÞ 17, 18) ÄÍÎáÚÂÇÕ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÒÇÓ-
ÄÑÌ ÔÕÂÆËË ÓÂÔÒÂÆÂ àÕÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ: ÓÂÆËÍÂÎßÐÞÌ ÑÕÓÞÄ
ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ (ÍÂÐÂÎ I ), ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇ àÎËÏËÐËÓÑÄÂ-
ÐËÇ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ (ÍÂÐÂÎ III ), ÐËÕÓÑ-ÐËÕÓËÕÐÂâ ÒÇÓÇ-
ÅÓÖÒÒËÓÑÄÍÂ (ÍÂÐÂÎ II ) Ë ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÓÂÊÓÞÄ ÔÄâÊËC7N
(ÍÂÐÂÎ IV ). ¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË àÕËØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ
ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÐËÉÇ:

¬ÂÐÂÎ Ea, ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71

I 40.7
II 68.7
III 69.4
IV 80.4

¿ÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÒÓÇÆÒÑÚÕËÕÇÎßÐÞÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËÇÏ ÕÇÓÏÑ-
ÎËÊÂ àÕÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ âÄÎâÇÕÔâ ÅÑÏÑÎËÕËÚÇÔÍËÌ ÑÕÓÞÄ ÐËÕ-
ÓÑÅÓÖÒÒÞ (ÍÂÐÂÎ I ), ÚÕÑ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂáÕ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ
ÆÂÐÐÞÇ.200 ²ÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÐÂÏË àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÞ ÐÂ ÅÑÏÑÎËÕË-
ÚÇÔÍËÌ ÑÕÓÞÄ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒÞ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÃÎËÊÍË Í àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÏÖ ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÏÖ ÃÂÓßÇÓÖ
ÓÇÂÍÙËË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÔÒÂÆÂ N,N 0-ÆËÐËÕÓÑÒËÒÇÓÂÊËÐÂ
(38.2 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71).41

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÆÎâ ÓâÆÂ ÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÂÏËÐÑÄ (Ä ÕÑÏ
ÚËÔÎÇ ÆÎâ N,N 0-ÆËÐËÕÓÑÒËÒÇÓÂÊËÐÂ) ÑÃÔÖÉÆÂÎÂÔß ÄÑÊÏÑÉ-
ÐÑÔÕß àÎËÏËÐËÓÑÄÂÐËâ ÂÊÑÕËÔÕÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ ÐÂ ÒÇÓÄÑÏ àÕÂÒÇ
ÓÂÔÒÂÆÂ.201 °ÆÐÂÍÑ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,73, 81 ÚÕÑ HONO ÑÃÓÂ-
ÊÖÇÕÔâ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ÄÕÑÓËÚÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ. ¿ÕÑ ÒÑÆÕÄÇÓÉÆÂÇÕ
Ë ÄÇÎËÚËÐÂ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÑÅÑ ÐÂÏË ÂÍÕËÄÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÃÂÓßÇÓÂ
ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 41 ÒÑ ÍÂÐÂÎÖ III, ÍÑÕÑÓÂâ ÐÂ
28.7 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ àÐÇÓÅÑÊÂÕÓÂÕÞ ÐÂ ÇÅÑ ÆÇÔÕÓÖÍ-
ÙËá ÒÑ ÍÂÐÂÎÖ I.®ÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÃÑÎÇÇ ÅÎÖÃÑÍËØ
ÔÕÂÆËÌ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ N,N 0-ÆËÐËÕÓÑÒËÒÇÓÂÊËÐÂ (41) ÆÂÇÕ ÔÎÑÉ-
ÐÖá ÍÂÓÕËÐÖ ÒÓÇÄÓÂÜÇÐËÌ. ³ØÇÏÂ 18 ËÎÎáÔÕÓËÓÖÇÕ ÄÕÑ-
ÓËÚÐÞÇ ÒÓÑÙÇÔÔÞ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÖÚÂÔÕÄÖÇÕ ËÐÕÇÓÏÇÆËÂÕ 41a,
ÑÃÓÂÊÖáÜËÌÔâ ÐÂ ÒÇÓÄÑÏ àÕÂÒÇ ÓÂÔÒÂÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ 41 ÎËÛß
ÒÑ ÍÂÐÂÎÖ I .

³ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÒÑÎÐÞÌ ÏÇØÂÐËÊÏ ÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËâ 41 ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÕß ÄÇÔß ÔÒÇÍÕÓ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ
ÓÇÂÍÙËÌ. °Ð ØÑÓÑÛÑ ÔÑÅÎÂÔÖÇÕÔâ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË ÆÂÐ-
ÐÞÏË Ë ÑÃÝâÔÐâÇÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ ÕÂÍËØ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ, ÍÂÍN2,N2O,
NO, NO2, CO, CO2, ÒËÒÇÓÂÊËÐÂ, N-ÐËÕÓÑÊÑÒËÒÇÓÂÊËÐÂ Ë
N,N 0-ÆËÐËÕÓÑÊÑÒËÒÇÓÂÊËÐÂ.56 ³ÑÅÎÂÔÐÑ ÓÂÔÚÇÕÂÏ, ÄÑÊÏÑÉÐÑ
ÕÂÍÉÇ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇCH3OH,HCN,CH4, C2H4 ËC2H6, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÐÇ ÃÞÎË ËÆÇÐÕË×ËÙËÓÑÄÂÐÞ Ä ÖÔÎÑÄËâØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ.

I III

II

IV

.
ONO

HONO

NNO2N

NN ONOO2N

NN NO2O2N

.
.

NN NO2O2N

41

N

N

NO2

.

41a
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V. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ
ÕÇÓÏÑÓÂÔÒÂÆÖ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÄÞâÄÎÇÐÞ
ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ ÒÓËÏÇÐËÕÇÎßÐÑ Í ÏÇØÂÐËÊ-
ÏÂÏ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ, ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÞ Ë ÔËÔÕÇÏÂÕËÊËÓÑÄÂÐÞ
ÓÇÂÍÙËË ÕÇÓÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÑÎË×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ
C- Ë N-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÚÇÅÑ ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÞ
×ÑÓÏÂÎßÐÑ-ÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ÅÇÐÇÓÂÕÑÓÞ ÕÂÍËØ ÓÇÂÍÙËÌ. £ ÑÃÊÑÓÇ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ à××ÇÍÕËÄÐÂâ ÔØÇÏÂ ÆË××ÇÓÇÐÙËÂÙËË C- Ë
N-ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÑÅÑ
ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÐËÕÓÑÅÓÖÒÒ, ÒÑÊÄÑÎâáÜÂâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÆÂÐÐÑÌ ÍÎÂÔ-
ÔË×ËÍÂÙËË ÄÇÜÇÔÕÄ ÒÓÇÆÔÍÂÊÞÄÂÕß ÏÇØÂÐËÊÏÞ ËØ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ,
Â ÕÂÍÉÇ ÑÃÎÇÅÚÂÕß ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËá àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐ-
ÐÞØ.

²ÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÂâ ÏÇÕÑÆËÍÂ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐËâ
ÏÇØÂÐËÊÏÑÄ ÕÇÓÏÑÆÇÔÕÓÖÍÙËË ÐËÕÓÑÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÆÂÇÕ ÄÑÊ-
ÏÑÉÐÑÔÕß ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÕß ÒÑÎÐÞÌ ÔÒÇÍÕÓ ÒÑÕÇÐÙËÂÎßÐÞØ
ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ ÆÇÔÕÓÖÍÙËË. ³ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÏÇØÂÐËÊÏÞ ÕÇÓÏÑ-
ÓÂÔÒÂÆÂ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÍËÐÇÕËÚÇÔÍËØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÕÇÓÏÑÎËÊÂ Ë ÑÙÇÐÍË ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË àÐÇÓÅÑÇÏÍËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÒÎÂÐÇ ÓÇÛÇÐËâ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ËØ ÃÇÊÑÒÂÔÐÑÅÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ.
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DIFFERENTIATION OF THE MOLECULAR STRUCTURE OF NITRO COMPOUNDS AS THE
BASIS FOR SIMULATION OF THEIR THERMAL DESTRUCTION PROCESSES
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Data on the experimental and theoretical studies of thermal decomposition of C- andN-nitro compounds
of aliphatic, alicyclic, aromatic and heteroaromatic compounds, which formed the grounds for the
develpment of ab initio appoach to the prediction of the mechanisms of thermolysis of energetic
compounds, are described systematically. The relationships between the structures and thermolysis
mechanisms of compounds based on differentiation of the structural fragments depending on the
functional surrounding of nitro groups are identiéed. Using the RRN (Recombination Reaction
Network) strategy and original CASB (Computer Assisted Structure Building) softwere, full reaction
mechanisms for the thermal destruction of nitro compounds at different thermal decomposition levels
(including extensive ones) are simulated. The full set of possible mechanisms of thermal decomposition of
38 chemically different nitro compounds is presented.
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