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ÄÎËÙ‡ÚË˜ÂÒÍËÂ ÌËÚÓÒÓÂ‰ËÌÂÌËfl ÔÂ‰ÒÚ‡‚Îfl-
˛Ú ÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸Ì˚È ËÌÚÂÂÒ ‰Îfl ÒËÌÚÂÁ‡ ‚˚ÒÓÍÓ-
˝ÌÂ„ÂÚË˜ÂÒÍËı Ï‡ÚÂË‡ÎÓ‚ Ë ÓÍËÒÎËÚÂÎÂÈ ‰Îfl
‡ÍÂÚÌ˚ı ÚÓÔÎË‚. ç‡ÔËÏÂ, Ó‰ÌËÏ ËÁ ÔÂ‰ÎÓ-
ÊÂÌÌ˚ı ÌÂ‰‡‚ÌÓ ÔÂÒÔÂÍÚË‚Ì˚ı ÓÍËÒÎËÚÂÎÂÈ fl‚-
ÎflÂÚÒfl ÌËÚÓÙÓÏ‡Ú „Ë‰‡ÁËÌ‡ [1–3]. éÚÏÂÚËÏ,
˜ÚÓ ÔÓ·ÎÂÏ‡ Á‡ÏÂÌ˚ ÔÂıÎÓ‡Ú‡ ‡ÏÏÓÌËfl Ì‡ ÌÂ
ÒÓ‰ÂÊ‡˘ËÈ ıÎÓ‡ ÓÍËÒÎËÚÂÎ¸ Ó˜ÂÌ¸ ‡ÍÚÛ‡Î¸Ì‡ ‚
Ò‚flÁË Ò Á‡‰‡˜ÂÈ ÒÌËÊÂÌËfl ˝ÍÓÎÓ„Ë˜ÂÒÍÓ„Ó Û˘Â·‡
ÓÚ Á‡ÔÛÒÍÓ‚ Ú‚Â‰ÓÚÓÔÎË‚Ì˚ı ‡ÍÂÚ.

Ç Ò‚flÁË Ò ̋ ÚËÏ ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌËÂ ÚÂÏË˜ÂÒÍÓ„Ó ‡Á-
ÎÓÊÂÌËfl ‡ÎËÙ‡ÚË˜ÂÒÍËı ÌËÚÓÒÓÂ‰ËÌÂÌËÈ ÔÂ‰-
ÒÚ‡‚ÎflÂÚ ÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸Ì˚È ËÌÚÂÂÒ. ä Ì‡ÒÚÓfl˘ÂÏÛ
‚ÂÏÂÌË Ì‡ÍÓÔÎÂÌ ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜ÌÓ ·Ó„‡Ú˚È ˝ÍÒÔÂË-
ÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚È Ï‡ÚÂË‡Î ÔÓ ˝ÚËÏ Â‡ÍˆËflÏ. ç‡ÔË-
ÏÂ, ‚ Ó·ÁÓÂ [4] ÔË‚Â‰ÂÌ˚ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓ
ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Â ÍËÌÂÚË˜ÂÒÍËÂ Ô‡‡ÏÂÚ˚ ÔÓˆÂÒÒÓ‚
‡ÁÎÓÊÂÌËfl ‚ „‡ÁÓ‚ÓÈ Ù‡ÁÂ (˝ÌÂ„ËË ‡ÍÚË‚‡ˆËË Ë

ÔÂ‰˝ÍÒÔÓÌÂÌˆË‡Î¸Ì˚Â ÏÌÓÊËÚÂÎË) ‰Îfl ·ÓÎÂÂ
˜ÂÏ 80 ‡ÁÎË˜Ì˚ı ÏÓÌÓ- Ë ÔÓÎËÌËÚÓ‡ÎÍ‡ÌÓ‚. 

ç‡Ë·ÓÎÂÂ ‚‡ÊÌ˚ÏË, ÓÔÂ‰ÂÎfl˛˘ËÏË ‚ÂÒ¸ ‰‡Î¸-
ÌÂÈ¯ËÈ ÍËÌÂÚË˜ÂÒÍËÈ ÏÂı‡ÌËÁÏ ‡ÁÎÓÊÂÌËfl fl‚Îfl-
˛ÚÒfl ÔÂ‚Ë˜Ì˚Â Â‡ÍˆËË. àÁ‚ÂÒÚÌÓ, ˜ÚÓ „‡ÁÓÙ‡Á-
ÌÓÂ ‡ÁÎÓÊÂÌËÂ ÌËÚÓ‡ÎÍ‡ÌÓ‚ ‚ Á‡‚ËÒËÏÓÒÚË ÓÚ
ÒÚÓÂÌËfl ÏÓÎÂÍÛÎ˚ ÏÓÊÂÚ ÔÓËÒıÓ‰ËÚ¸ ÔÓ ÌÂ-
ÒÍÓÎ¸ÍËÏ ÍÓÌÍÛËÛ˛˘ËÏ ÏÂı‡ÌËÁÏ‡Ï [4]. íÂ-
ÏÓÎËÁ ÌËÚÓ‡ÎÍ‡ÌÓ‚ (
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) ÏÓÊÂÚ Ì‡˜ËÌ‡Ú¸Òfl
ÎË·Ó Ò Â‡ÍˆËË ‡ÒÔ‡‰‡ ÔÓ ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÏÛ ËÎË ‡-
‰ËÍ‡Î¸ÌÓÏÛ ÏÂı‡ÌËÁÏÛ, ÎË·Ó Ò ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË ‚
ÌËÚËÚ (
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) ËÎË ‡ˆË-ÙÓÏÛ (
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ÔÓÒÎÂ‰Û˛˘ËÏ ‡ÒÔ‡‰ÓÏ.

åÓÎÂÍÛÎflÌ˚È ÏÂı‡ÌËÁÏ Á‡ÍÎ˛˜‡ÂÚÒfl ‚ ÍÓÌ-
ˆÂÚÌÓÏ ˝ÎËÏËÌËÓ‚‡ÌËË ‡ÁÓÚËÒÚÓÈ ÍËÒÎÓÚ˚ 
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˜ÂÂÁ ÔflÚË˜ÎÂÌÌÓÂ ÔÂÂıÓ‰ÌÓÂ ÒÓÒÚÓflÌËÂ 

 

ê‡‰ËÍ‡Î¸Ì˚È ÏÂı‡ÌËÁÏ Â‡ÎËÁÛÂÚÒfl ÔÓÒÂ‰-
ÒÚ‚ÓÏ ‡Á˚‚‡ Ò‚flÁË 

 

C
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 Ò Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËÂÏ Ò‚Ó·Ó‰-
Ì˚ı ‡‰ËÍ‡ÎÓ‚. 
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èÓ ÔÂ‚ÓÏÛ ÏÂı‡ÌËÁÏÛ ÏÓ„ÛÚ ‡ÁÎ‡„‡Ú¸Òfl ÌËÚ-
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ÑÎfl ÔÓËÁ‚Ó‰Ì˚ı ÏÂÚ‡Ì‡ Ë Ì‡„ÛÊÂÌÌ˚ı ÌËÚÓ-
„ÛÔÔ‡ÏË ÒÓÂ‰ËÌÂÌËÈ ÔÂÓ·Î‡‰‡ÂÚ ‚ÚÓÓÈ ÏÂı‡ÌËÁÏ
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) (‚ ‡ÏÍ‡ı ÔÓˆÂ‰Û˚ 
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3) ÓÔÚËÏËÁËÓ‚‡Ì˚ „ÂÓ-
ÏÂÚËË ÌËÚÓ-, ‰ËÌËÚÓ-, ÚËÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡ Ë ÌËÚÓ˝Ú‡Ì‡, ÌÂÍÓÚÓ˚ı ÔÓÏÂÊÛÚÓ˜Ì˚ı ÔÓ‰ÛÍÚÓ‚ Ëı ‡Ò-
Ô‡‰‡ Ë ÎÓÍ‡ÎËÁÓ‚‡Ì˚ ÔÂÂıÓ‰Ì˚Â ÒÓÒÚÓflÌËfl ‰Îfl ÌÂÍÓÚÓ˚ı ÔÂ‚Ë˜Ì˚ı Â‡ÍˆËÈ ÚÂÏÓÎËÁ‡ (‰ËÒÒÓˆË‡-
ˆËË Ë ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË) ˝ÚËı ÒÓÂ‰ËÌÂÌËÈ. íÂÔÎÓÚ˚ Â‡ÍˆËÈ ‡ÒÒ˜ËÚ‡Ì˚ ÏÂÚÓ‰‡ÏË 
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äÓÌÒÚ‡ÌÚ˚ ÒÍÓÓÒÚË ‚ ÔÂ‰ÂÎÂ ‚˚ÒÓÍËı ‰‡‚ÎÂÌËÈ ‡ÒÒ˜ËÚ‡Ì˚ ‚ ‰Ë‡Ô‡ÁÓÌÂ ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ ÓÚ 300 ‰Ó
2000 ä ÔÓ ÚÂÓËË ÔÂÂıÓ‰ÌÓ„Ó ÒÓÒÚÓflÌËfl ËÎË ÂÂ ‚‡Ë‡ˆËÓÌÌÓ„Ó ‡Ì‡ÎÓ„‡. ëÓ„Î‡ÒÌÓ ÔÓ‚Â‰ÂÌÌ˚Ï
‡Ò˜ÂÚ‡Ï, ÔÂ‚Ë˜ÌÓÈ ÒÚ‡‰ËÂÈ ÚÂÏÓÎËÁ‡ ÌËÚÓÔÓËÁ‚Ó‰Ì˚ı ÏÂÚ‡Ì‡ fl‚ÎflÂÚÒfl Â‡ÍˆËfl ‡‰ËÍ‡Î¸ÌÓ„Ó
‡ÒÔ‡‰‡, ÒÎÂ‰Û˛˘ÂÈ ÔÓ ‚ÂÎË˜ËÌÂ ˝ÌÂ„ËË ‡ÍÚË‚‡ˆËË – ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËfl ÌËÚÓÔÓËÁ‚Ó‰Ì˚ı ÏÂÚ‡Ì‡ ‚
ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘ËÂ ‡ˆË-ÙÓÏ˚. ìÒÚ‡ÌÓ‚ÎÂÌÓ, ˜ÚÓ ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËfl ÌËÚÓ‡ÎÍ‡ÌÓ‚ ‚ ‡ˆË-ÙÓÏÛ ÏÓÊÂÚ
˝ÙÙÂÍÚË‚ÌÓ Í‡Ú‡ÎËÁËÓ‚‡Ú¸Òfl ‚Ó‰ÓÈ.

 

ìÑä 536.66:541.28:541.369:541.394:547.232
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[4]. Ç ̃ ‡ÒÚÌÓÒÚË, ‰Îfl ÔÓÒÚÂÈ¯Â„Ó ÌËÚÓ‡ÎÍ‡Ì‡, ÌËÚ-
ÓÏÂÚ‡Ì‡ (çå), ˝ÌÂ„Ëfl ‡Á˚‚‡ Ò‚flÁË ‡ÁÌ˚ÏË ‡‚-
ÚÓ‡ÏË ÓˆÂÌË‚‡ÂÚÒfl ÓÚ 54.4 ‰Ó 59.8 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ [4–6],
‚ ÚÓ ‚ÂÏfl Í‡Í ‰Îfl Ì‡„ÛÊÂÌÌÓ„Ó ÌËÚÓ„ÛÔÔ‡ÏË
ÚËÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡ 

 

CH

 

(

 

NO

 

2

 

)

 

3

 

 ˝ÌÂ„Ëfl ‡ÍÚË‚‡ˆËË ÔÓ-
ˆÂÒÒ‡ ÚÂÏÓÎËÁ‡, ÍÓÚÓ‡fl ‰ÓÎÊÌ‡ ·˚Ú¸ ·ÎËÁÍ‡ Í
˝ÌÂ„ËË Ò‚flÁË 

 

C

 

–

 

N

 

, Á‡ÏÂÚÌÓ ÌËÊÂ Ë ‡‚Ì‡ ÓÍÓÎÓ
42 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ [7].

é‰Ì‡ÍÓ ÔË ÚÂÏÓÎËÁÂ Ó‰ÌÓ‚ÂÏÂÌÌÓ ÏÓ„ÛÚ
ÔÓÚÂÍ‡Ú¸ ÌÂÒÍÓÎ¸ÍÓ Â‡ÍˆËÈ, ‡ ‚ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚÂ
Ó·˚˜ÌÓ ËÁÛ˜‡ÂÚÒfl ·ÛÚÚÓ-ÔÓˆÂÒÒ, Ì‡ÔËÏÂ Â-
„ËÒÚËÛÂÚÒfl ËÁÏÂÌÂÌËÂ ‰‡‚ÎÂÌËfl. àÁ‚ÂÒÚÌÓ, ˜ÚÓ
ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌ˚È ‚ÍÎ‡‰ ‚ „‡ÁÓÙ‡ÁÌ˚È ‡ÒÔ‡‰ ÌËÚÓ-
‡ÎÍ‡ÌÓ‚ ÏÓÊÂÚ ‚ÌÓÒËÚ¸ „ÂÚÂÓ„ÂÌÌ‡fl Â‡ÍˆËfl Ì‡
ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚË, ˜ÚÓ ÔË‚Ó‰ËÚ Í ‡Á·ÓÒÛ ÎËÚÂ‡ÚÛ-
Ì˚ı ‰‡ÌÌ˚ı [8]. í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ÔË‚Ó‰ËÏ˚Â ‚ ÎË-
ÚÂ‡ÚÛÂ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ˚ ÒÍÓÓ-
ÒÚË ‡ÁÎË˜Ì˚ı Â‡ÍˆËÈ Á‡˜‡ÒÚÛ˛ ÓÔËÒ˚‚‡˛Ú ÌÂ
˝ÎÂÏÂÌÚ‡Ì˚È ‡ÍÚ, ‡ ·ÛÚÚÓ-ÔÓˆÂÒÒ, ‚ ÂÁÛÎ¸Ú‡-
ÚÂ ˜Â„Ó ËÌÓ„‰‡ ‚ÓÁÌËÍ‡˛Ú ÔÓÚË‚ÓÂ˜Ëfl ÏÂÊ‰Û
ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú‡ÏË ‡ÁÌ˚ı ‡‚ÚÓÓ‚. 

ç‡ÔËÏÂ, ÔË ‡ÒÒÏÓÚÂÌËË ÏÂı‡ÌËÁÏ‡ „ÓÂ-
ÌËfl çå ÔËÌËÏ‡ÂÚÒfl, ˜ÚÓ ÔÂ‚Ë˜Ì‡fl ÒÚ‡‰Ëfl ‡Ò-
Ô‡‰‡ – ˝ÚÓ ‡Á˚‚ 

 

C

 

–

 

N

 

 Ò‚flÁË [4, 9, 10]. Ç ÚÓ ‚ÂÏfl
Í‡Í ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ˚ ÔÓ ÏÌÓ„ÓÙÓÚÓÌÌÓÈ ‰ËÒÒÓˆË‡-
ˆËË çå [11, 12] ÛÍ‡Á˚‚‡˛Ú Ì‡ ÚÓ, ̃ ÚÓ ÒÎÂ‰ÛÂÚ Ú‡Í-
ÊÂ Û˜ËÚ˚‚‡Ú¸ ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚ¸ ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË ‚ ÏÂ-
ÚËÎÌËÚËÚ 

 

CH

 

3

 

–

 

ONO

 

, ÍÓÚÓ˚È Á‡ÚÂÏ ‡ÒÔ‡‰ÂÚÒfl.
äÓÏÂ ÚÓ„Ó, ‚ ÌÂÍÓÚÓ˚ı ÒÎÛ˜‡flı ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌ˚È
‚ÍÎ‡‰ ÏÓÊÂÚ ‚ÌÓÒËÚ¸ Â‡ÍˆËfl ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË ‚
‡ˆË-ÙÓÏÛ, ÍÓÚÓ‡fl, Í‡Í ·Û‰ÂÚ ÔÓÍ‡Á‡ÌÓ ÌËÊÂ,
˝ÙÙÂÍÚË‚ÌÓ Í‡Ú‡ÎËÁËÛÂÚÒfl ‚Ó‰ÓÈ: 

éÔÂ‰ÂÎËÚ¸ ‚ÍÎ‡‰ ‡ÁÎË˜Ì˚ı Â‡ÍˆËÈ ‚ ÏÂı‡-
ÌËÁÏ ‡ÁÎÓÊÂÌËfl, ‡ Ú‡ÍÊÂ ÔÓÒÎÂ‰ËÚ¸ Á‡‚ËÒËÏÓ-
ÒÚË ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ ÒÍÓÓÒÚË ˝ÎÂÏÂÌÚ‡Ì˚ı Â‡ÍˆËÈ ÓÚ
ÒÚÛÍÚÛ˚ ÒÓÂ‰ËÌÂÌËÈ ÏÓÊÌÓ Ò ÔÓÏÓ˘¸˛ ÚÂÓÂ-
ÚË˜ÂÒÍËı ‡Ò˜ÂÚÓ‚. Ç Ò‚flÁË Ò ·ÛÌ˚Ï ÔÓ„ÂÒÒÓÏ
‚˚˜ËÒÎËÚÂÎ¸ÌÓÈ ÚÂıÌËÍË ‚ ÔÓÒÎÂ‰ÌÂÂ ‚ÂÏfl ÒÚ‡-
ÎË ‰ÓÒÚÛÔÌ˚ÏË Í‚‡ÌÚÓ‚ÓıËÏË˜ÂÒÍËÂ ‡Ò˜ÂÚ˚ ‚˚-
ÒÓÍÓ„Ó ÛÓ‚Ìfl, ÍÓÚÓ˚Â ‰‡˛Ú ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜ÌÛ˛ ËÌ-
ÙÓÏ‡ˆË˛ (‚ÂÎË˜ËÌ˚ ‡ÍÚË‚‡ˆËÓÌÌ˚ı ·‡¸ÂÓ‚,
˜‡ÒÚÓÚ˚ ÌÓÏ‡Î¸Ì˚ı ÍÓÎÂ·‡ÌËÈ Ë Ú.‰.) ‰Îfl ‚˚˜ËÒ-
ÎÂÌËfl ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ ÒÍÓÓÒÚË ̋ ÎÂÏÂÌÚ‡Ì˚ı Â‡ÍˆËÈ. 

Ç ÔÓÒÎÂ‰ÌËÂ 10–15 ÎÂÚ ·˚ÎË ÒÓÁ‰‡Ì˚ ÒÎÓÊÌ˚Â
ÏÌÓ„ÓÛÓ‚ÌÂ‚˚Â ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËÂ ÔÓˆÂ‰Û˚, Ì‡-
ÔËÏÂ 

 

G
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G

 

3 [13–15], ÔÓÁ‚ÓÎfl˛˘ËÂ ‡ÒÒ˜ËÚ˚-
‚‡Ú¸ Ú‡ÍËÂ Ò‚ÓÈÒÚ‚‡, Í‡Í ÚÂÔÎÓÚ˚ Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËfl,
‚˚ÒÓÚ˚ ÔÓÚÂÌˆË‡Î¸Ì˚ı ·‡¸ÂÓ‚, ÚÂÔÎÓ‚˚Â ˝Ù-
ÙÂÍÚ˚ Â‡ÍˆËÈ Ò ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸˛, ·ÎËÁÍÓÈ Í ˝ÍÒÔÂË-
ÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓÈ (~1–2 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸). ä ÒÓÊ‡ÎÂÌË˛, ÏÌÓ-
„ÓÛÓ‚ÌÂ‚˚Â Í‚‡ÌÚÓ‚ÓıËÏË˜ÂÒÍËÂ ‡Ò˜ÂÚ˚ ÏÓ„ÛÚ
·˚Ú¸ ÔÓ‚Â‰ÂÌ˚ ÚÓÎ¸ÍÓ ‰Îfl ÌÂ·ÓÎ¸¯Ëı ÏÓÎÂÍÛÎ,
˜ËÒÎÓ ‡ÚÓÏÓ‚ (Á‡ ËÒÍÎ˛˜ÂÌËÂÏ 

 

H

 

) ‚ ÍÓÚÓ˚ı ÌÂ
ÔÂ‚˚¯‡ÂÚ ‰ÂÒflÚË.

CH N
R1

R2

O

O
C N

R1

R2

OH

O

 

Ç ÎËÚÂ‡ÚÛÂ ËÏÂÂÚÒfl ÌÂÒÍÓÎ¸ÍÓ ‡·ÓÚ, ÔÓÒ‚fl-
˘ÂÌÌ˚ı ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍÓÏÛ ËÁÛ˜ÂÌË˛ ÏÓÌÓÏÓÎÂÍÛ-
ÎflÌ˚ı „‡ÁÓÙ‡ÁÌ˚ı Â‡ÍˆËÈ ‡ÒÔ‡‰‡ Ë ËÁÓÏÂË-
Á‡ˆËË ÏÓÌÓÌËÚÓÁ‡ÏÂ˘ÂÌÌ˚ı ‡Ì‡ÎÓ„Ó‚ ÏÂÚ‡Ì‡
[16–19], ˝Ú‡Ì‡ Ë ÔÓÔ‡Ì‡ [20]. ê‡·ÓÚ˚ ÔÓ ‡Ò˜ÂÚÛ
Ò‚ÓÈÒÚ‚ ‰ËÌËÚÓ‡ÎÍ‡ÌÓ‚ ‚ ÎËÚÂ‡ÚÛÂ ÓÚÒÛÚÒÚ‚Û-
˛Ú, ÔÂ‚Ë˜Ì˚Â ÒÚ‡‰ËË ÔË ÚÂÏË˜ÂÒÍÓÏ ‡ÁÎÓÊÂ-
ÌËË ÚËÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡ 

 

CH

 

(

 

NO

 

2

 

)

 

3

 

 ‡ÒÒÏÓÚÂÌ˚ ‚ [21].
ç‡Ë·ÓÎ¸¯ÂÂ ÍÓÎË˜ÂÒÚ‚Ó ‡·ÓÚ ÔÓÒ‚fl˘ÂÌÓ ÚÂÓ-

ÂÚË˜ÂÒÍÓÏÛ ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌË˛ Â‡ÍˆËÈ ÔÓÒÚÂÈ¯Â„Ó
ËÁ ÌËÚÓ‡ÎÍ‡ÌÓ‚ – ÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡ [16–19]. íÂÏ ÌÂ
ÏÂÌÂÂ Ì‡ ÒÂ„Ó‰Ìfl¯ÌËÈ ‰ÂÌ¸ ÓÒÚ‡ÂÚÒfl ÔËÌˆËÔË-
‡Î¸ÌÓÂ ‡ÒıÓÊ‰ÂÌËÂ ÏÂÊ‰Û ÚÂÓËÂÈ Ë ÓˆÂÌÍ‡ÏË,
ÔÓ‚Â‰ÂÌÌ˚ÏË Ì‡ ÓÒÌÓ‚‡ÌËË ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚÓ‚ ÔÓ
ÏÌÓ„ÓÙÓÚÓÌÌÓÈ ‰ËÒÒÓˆË‡ˆËË. ê‡Ò˜ÂÚ˚ ÔÓÍ‡Á˚‚‡-
˛Ú, ˜ÚÓ ·‡¸Â ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË ‚ ÏÂÚËÎÌËÚËÚ ÔË-
ÏÂÌÓ Ì‡ 5 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ ‚˚¯Â ˝ÌÂ„ËË Ò‚flÁË 

 

C

 

–

 

N

 

[17], ‡ ËÁ ‡Ì‡ÎËÁ‡ ‰‡ÌÌ˚ı ÔÓ ÏÌÓ„ÓÙÓÚÓÌÌÓÈ ‰ËÒ-
ÒÓˆË‡ˆËË Ò‰ÂÎ‡Ì ÔÓÚË‚ÓÔÓÎÓÊÌ˚È ‚˚‚Ó‰, ˜ÚÓ
·‡¸Â ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË ÔËÏÂÌÓ Ì‡ 6–7 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸
ÌËÊÂ [11].

ïÓÚfl, Í‡Í ÓÚÏÂ˜ÂÌÓ ‚˚¯Â, ‚ ÎËÚÂ‡ÚÛÂ ËÏÂÂÚ-
Òfl fl‰ ‡·ÓÚ ÔÓ ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍÓÏÛ ‡ÒÒÏÓÚÂÌË˛
ÔÂ‚Ë˜Ì˚ı ÒÚ‡‰ËÈ ‡ÁÎÓÊÂÌËfl ÌÂÍÓÚÓ˚ı ÌËÚÓ-
‡ÎÍ‡ÌÓ‚, ÓÌË ‚˚ÔÓÎÌÂÌ˚ Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ‡Á-
ÎË˜Ì˚ı Í‚‡ÌÚÓ‚ÓıËÏË˜ÂÒÍËı ÏÂÚÓ‰Ó‚, ‚ Ò‚flÁË Ò
˜ÂÏ Ò‡‚ÌÂÌËÂ ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÓ‚ ‡ÁÎË˜Ì˚ı ‡‚ÚÓÓ‚ Á‡-
ÚÛ‰ÌÂÌÓ. èÓ˝ÚÓÏÛ ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍÓÂ ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌËÂ
ÔÂ‚Ë˜Ì˚ı ˝ÎÂÏÂÌÚ‡Ì˚ı ÒÚ‡‰ËÈ ÔË ÚÂÏÓÎËÁÂ
ı‡‡ÍÚÂÌ˚ı ÔÂ‰ÒÚ‡‚ËÚÂÎÂÈ ÌËÚÓÁ‡ÏÂ˘ÂÌÌ˚ı
‡ÎÍ‡ÌÓ‚ (ÏÓÌÓ-, ‰Ë-, ÚËÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡ Ë ÌËÚÓ˝Ú‡-
Ì‡) Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ Â‰ËÌÓ„Ó Í‚‡ÌÚÓ‚ÓıËÏË˜Â-
ÒÍÓ„Ó ÔÓ‰ıÓ‰‡ Ò ˆÂÎ¸˛ ÛÒÚ‡ÌÓ‚ÎÂÌËfl Ò‚flÁË ÏÂı‡-
ÌËÁÏ‡ ‡ÁÎÓÊÂÌËfl Ë ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ ÒÍÓÓÒÚÂÈ ÔÂ‚Ë˜-
Ì˚ı ÒÚ‡‰ËÈ ÒÓ ÒÚÓÂÌËÂÏ ÌËÚÓ‡ÎÍ‡ÌÓ‚ fl‚ÎflÂÚÒfl
‡ÍÚÛ‡Î¸Ì˚Ï. ÑÓÔÓÎÌËÚÂÎ¸ÌÓÈ Á‡‰‡˜ÂÈ ‰‡ÌÌÓÈ ‡-
·ÓÚ˚ fl‚ÎflÂÚÒfl Ú‡ÍÊÂ ÚÂÒÚËÓ‚‡ÌËÂ ÚÓ˜ÌÓÒÚË ËÒ-
ÔÓÎ¸ÁÛÂÏ˚ı ÏÂÚÓ‰ËÍ ‡Ò˜ÂÚ‡ Ì‡ ÒËÒÚÂÏ‡ı, ‰Îfl ÍÓ-
ÚÓ˚ı ËÏÂ˛ÚÒfl Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ‰ÓÒÚÓ‚ÂÌ˚Â ˝ÍÒÔÂË-
ÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â ‰‡ÌÌ˚Â. 

 

åÖíéÑàäÄ êÄëóÖíéÇ

 

ê‡Ò˜ÂÚ˚ ÚÂÔÎÓ‚Ó„Ó ˝ÙÙÂÍÚ‡ Â‡ÍˆËÈ Ë ‰Û„Ëı
ÚÂÏÓ‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍËı ı‡‡ÍÚÂËÒÚËÍ, Ì‡ÔËÏÂ Ò‚Ó-
·Ó‰ÌÓÈ ˝ÌÂ„ËË ÉË··Ò‡, ‡ Ú‡ÍÊÂ ·‡¸ÂÓ‚ (˝Ì-
Ú‡Î¸ÔËÈ ‡ÍÚË‚‡ˆËË ÔË 0 ä) Â‡ÍˆËÈ ÔÓ‚Ó‰ËÎË
Ó‰ÌËÏ ËÁ Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÚÓ˜Ì˚ı Ì‡ ÒÂ„Ó‰Ìfl¯ÌËÈ ‰ÂÌ¸
ÏÂÚÓ‰Ó‚ – 

 

G

 

3 [15]. åÂÚÓ‰ËÍ‡ 

 

G

 

3 fl‚ÎflÂÚÒfl ‰Ó‚ÓÎ¸ÌÓ
Á‡Ú‡ÚÌÓÈ ‚ ÔÎ‡ÌÂ ‚˚˜ËÒÎËÚÂÎ¸Ì˚ı ÂÒÛÒÓ‚, Ë ‰Îfl
ÒÎÓÊÌ˚ı ÒËÒÚÂÏ (ÒÓ‰ÂÊ‡˘Ëı ·ÓÎÂÂ 10–12 ‡ÚÓÏÓ‚,
Á‡ ËÒÍÎ˛˜ÂÌËÂÏ 

 

H

 

) ÓÌ‡ ÌÂÔËÏÂÌËÏ‡. ë ̂ ÂÎ¸˛ ÚÂ-
ÒÚËÓ‚‡ÌËfl ÚÓ˜ÌÓÒÚË ÏÂÚÓ‰Ó‚ ÚÂÓËË ÙÛÌÍˆËÓÌ‡-
Î‡ ÔÎÓÚÌÓÒÚË Ë ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚË Ëı ÔËÏÂÌÂÌËfl ‰Îfl
‡Ò˜ÂÚ‡ Ò‚ÓÈÒÚ‚ ·ÓÎÂÂ ÒÎÓÊÌ˚ı ÒËÒÚÂÏ ÚÂÔÎÓ‚˚Â
˝ÙÙÂÍÚ˚ Ë ˝ÌÚ‡Î¸ÔËË ‡ÍÚË‚‡ˆËË ·˚ÎË ‡ÒÒ˜ËÚ‡-
Ì˚ Ú‡ÍÊÂ ÏÂÚÓ‰ÓÏ 

 

B

 

3

 

LYP

 

/6-311

 

G

 

(

 

d

 

,

 

p

 

) [22, 23].
ÇÒÂ ‚˚˜ËÒÎÂÌËfl ·˚ÎË ÔÓ‚Â‰ÂÌ˚ Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌË-
ÂÏ Ô‡ÍÂÚ‡ ÔÓ„‡ÏÏ 

 

GAUSSIAN

 

98 [24]. 
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äËÒÂÎÂ‚, ÉËˆ‡Ì

 

ÑÎfl ÛÚÓ˜ÌÂÌËfl ÔËÓ‰˚ ÒÚ‡ˆËÓÌ‡Ì˚ı ÚÓ˜ÂÍ Ì‡
èèù (ÏËÌËÏÛÏ ËÎË ÔÂÂıÓ‰ÌÓÂ ÒÓÒÚÓflÌËÂ) ÔÓ‚Ó-
‰ËÎË ‡Ò˜ÂÚ ÒÓ·ÒÚ‚ÂÌÌ˚ı ÁÌ‡˜ÂÌËÈ Ï‡ÚËˆ˚ ‚ÚÓ-
˚ı ÔÓËÁ‚Ó‰Ì˚ı – Ï‡ÚËˆ˚ ÉÂÒÒÂ. ÑÎfl ÔÓ‚ÂÍË
ÚÓ„Ó, Í‡ÍËÂ ÒÚÛÍÚÛ˚ Ò‚flÁ˚‚‡˛Ú ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Â ÔÂ-
ÂıÓ‰Ì˚Â ÒÓÒÚÓflÌËfl, ‚˚ÔÓÎÌÂÌ˚ ‡Ò˜ÂÚ˚ ÍÓÓ‰Ë-
Ì‡Ú˚ Â‡ÍˆËË ÔÓ ÒÚ‡Ì‰‡ÚÌÓÈ ÔÓˆÂ‰ÛÂ 

 

IRC

 

.
íÂÏÓ‰ËÌ‡ÏË˜ÂÒÍËÂ ÔÓÚÂÌˆË‡Î˚, Ú‡ÍËÂ Í‡Í

‚ÌÛÚÂÌÌflfl ˝ÌÂ„Ëfl (

 

U

 

), ˝ÌÚ‡Î¸ÔËfl (

 

H

 

) Ë Ò‚Ó·Ó‰-
Ì‡fl ̋ ÌÂ„Ëfl ÉË··Ò‡ (

 

G

 

) Â‡„ÂÌÚÓ‚, ÔÓ‰ÛÍÚÓ‚ Ë ÔÂ-
ÂıÓ‰Ì˚ı ÒÓÒÚÓflÌËÈ ‚ „‡ÁÂ ÔË ‰‡‚ÎÂÌËË 

 

P

 

 = 1 ‡ÚÏ
Ë ‡ÁÎË˜Ì˚ı ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ‡ı ‡ÒÒ˜ËÚ˚‚‡ÎË ÔÓ ÒÚ‡Ì-
‰‡ÚÌ˚Ï ÙÓÏÛÎ‡Ï ÒÚ‡ÚËÒÚË˜ÂÒÍÓÈ ÙËÁËÍË Ò ËÒ-
ÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ‡Ò˜ÂÚÌ˚ı ÁÌ‡˜ÂÌËÈ ÍÓÎÂ·‡ÚÂÎ¸-
Ì˚ı ˜‡ÒÚÓÚ Ë ÏÓÏÂÌÚÓ‚ ËÌÂˆËË ÏÓÎÂÍÛÎ. 

Ç ÓÚ‰ÂÎ¸Ì˚ı ÒÎÛ˜‡flı Ï˚ ‡ÒÒ˜ËÚ˚‚‡ÎË ÚÂÏÔÂ-
‡ÚÛÌ˚Â Á‡‚ËÒËÏÓÒÚË ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ ÒÍÓÓÒÚË ÏÓÌÓ-
ÏÓÎÂÍÛÎflÌ˚ı Â‡ÍˆËÈ ‡ÒÔ‡‰‡ ËÎË ËÁÓÏÂËÁ‡-
ˆËË ‚ ÔÂ‰ÂÎÂ ‚˚ÒÓÍËı ‰‡‚ÎÂÌËÈ Ò ÔÓÏÓ˘¸˛ ÚÂÓ-
ËË ÔÂÂıÓ‰ÌÓ„Ó ÒÓÒÚÓflÌËfl:

(I)

„‰Â 

 

α

 

 – ÒÚ‡ÚËÒÚË˜ÂÒÍËÈ Ù‡ÍÚÓ (˜ËÒÎÓ ˝Í‚Ë‚‡-
ÎÂÌÚÌ˚ı Â‡ÍˆËÓÌÌ˚ı Í‡Ì‡ÎÓ‚), 

 

∆

 

G

 

≠

 

 – Ò‚Ó·Ó‰Ì‡fl
˝ÌÂ„Ëfl ‡ÍÚË‚‡ˆËË ‚ ÒÚ‡Ì‰‡ÚÌÓÏ ÒÓÒÚÓflÌËË.

Ç ÒÎÛ˜‡Â, ÍÓ„‰‡ Ì‡ ÒÂ˜ÂÌËË ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚË ÔÓÚÂÌ-
ˆË‡Î¸ÌÓÈ ̋ ÌÂ„ËË (èèù) ‚‰ÓÎ¸ ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú˚ Â‡Í-
ˆËË (

 

s

 

) ÌÂ ËÏÂÂÚÒfl ‡ÍÚË‚‡ˆËÓÌÌÓ„Ó ·‡¸Â‡, ˜ÚÓ
ı‡‡ÍÚÂÌÓ ‰Îfl Â‡ÍˆËÈ ‡ÒÔ‡‰‡ ÏÓÎÂÍÛÎ Ì‡ ‡‰Ë-
Í‡Î˚ ËÎË ‰Îfl Ó·‡ÚÌÓÈ Â‡ÍˆËË ÂÍÓÏ·ËÌ‡ˆËË
‡‰ËÍ‡ÎÓ‚, ÔËÏÂÌflÎË Í‡ÌÓÌË˜ÂÒÍÛ˛ ‚‡Ë‡ˆËÓÌ-
ÌÛ˛ ÚÂÓË˛ ÔÂÂıÓ‰ÌÓ„Ó ÒÓÒÚÓflÌËfl [25]. ëÓ„Î‡Ò-
ÌÓ ˝ÚÓÈ ÚÂÓËË, Á‡ ÔÂÂıÓ‰ÌÓÂ ÒÓÒÚÓflÌËÂ ÔËÌË-
Ï‡ÂÚÒfl ÚÓ˜Í‡ 

 

s

 

#

 

 Ì‡ ÒÂ˜ÂÌËË èèù ‚‰ÓÎ¸ ÍÓÓ‰ËÌ‡-
Ú˚ Â‡ÍˆËË, ‚ ÍÓÚÓÓÈ ‰ÓÒÚË„‡ÂÚÒfl Ï‡ÍÒËÏ‡Î¸Ì‡fl
‚ÂÎË˜ËÌ‡ Ò‚Ó·Ó‰ÌÓÈ ˝ÌÂ„ËË ‡ÍÚË‚‡ˆËË 

 

∆

 

G

 

≠

 

(

 

T

 

, 

 

s

 

):

(II)

ÑÎfl ÔÓÎÛ˜ÂÌËfl ÚÂÏÔÂ‡ÚÛÌÓÈ Á‡‚ËÒËÏÓÒÚË
ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ˚ ÒÍÓÓÒÚË Â‡ÍˆËË ÔÓ‚Ó‰ËÎË ‡Ò˜ÂÚ
ÔÓ ÙÓÏÛÎÂ (

 

I

 

) ‰Îfl ÒÂËË ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ ‚ ËÌÚÂ‚‡ÎÂ
298–2000 ä Ò ¯‡„ÓÏ 250 ä. èÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Â Á‡‚ËÒË-
ÏÓÒÚË Á‡ÚÂÏ ·˚ÎË ‡ÔÔÓÍÒËÏËÓ‚‡Ì˚ Û‡‚ÌÂÌË-
ÂÏ ÄÂÌËÛÒ‡

(III)

 

êÖáìãúíÄíõ à àï éÅëìÜÑÖçàÖ

 

1. èÂ‚Ë˜Ì˚Â Â‡ÍˆËË ‡ÒÔ‡‰‡ ÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡

 

çËÚÓÏÂÚ‡Ì (

 

CH

 

3

 

NO

 

2

 

, çå) fl‚ÎflÂÚÒfl ÔÓÒÚÂÈ-
¯ËÏ ÔÂ‰ÒÚ‡‚ËÚÂÎÂÏ ÌËÚÓ‡ÎÍ‡ÌÓ‚, Ë ÔÓ˝ÚÓÏÛ Â„Ó
Â‡ÍˆËË ËÁÛ˜ÂÌ˚ Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÔÓ‰Ó·ÌÓ. èË ˝ÍÒÔÂ-
ËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓÏ ËÁÛ˜ÂÌËË Ë ÏÓ‰ÂÎËÓ‚‡ÌËË [10] ÔÓ-
ˆÂÒÒÓ‚ „ÓÂÌËfl çå ‡‰ËÍ‡Î¸Ì˚È ‡ÒÔ‡‰ (1) Ó·˚˜-
ÌÓ Ò˜ËÚ‡ÂÚÒfl ÔÂ‚ÓÈ ÒÚ‡‰ËÂÈ ÚÂÏÓÎËÁ‡. ùÍÒÔÂË-

k∞ T( ) αkT
h

------ ∆G≠ T( )
kT

-------------------– 
  ,exp=

∆G≠ T( ) ∆G≠ T s,( )( ).
s

max=

k A Ea/RT–( ).exp=

 

ÏÂÌÚ˚ ÔÓ ÏÌÓ„ÓÙÓÚÓÌÌÓÈ ‰ËÒÒÓˆË‡ˆËË çå [11, 12],
Ó‰Ì‡ÍÓ, ÔÓÍ‡Á˚‚‡˛Ú, ˜ÚÓ 

 

c

 

 ÔÓˆÂÒÒÓÏ (1) ÏÓÊÂÚ
ÍÓÌÍÛËÓ‚‡Ú¸ Â‡ÍˆËfl (2) ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË ‚ ÏÂ-
ÚËÎÌËÚËÚ 

 

CH

 

3

 

(

 

ONO

 

), ÍÓÚÓ˚È Á‡ÚÂÏ ‡ÒÔ‡‰‡ÂÚÒfl
Ì‡ CH3O Ë NO. ÅÓÎÂÂ ÚÓ„Ó, ÒÓ„Î‡ÒÌÓ ÓˆÂÌÍ‡Ï ‡·Ó-
Ú˚ [11] Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ÚÂÓËË êêäå [25], ·‡-
¸Â ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË çå ‚ ÏÂÚËÎÌËÚËÚ ÎÂÊËÚ ÌËÊÂ
˝ÌÂ„ËË ‰ËÒÒÓˆË‡ˆËË Ò‚flÁË ÔÓ˜ÚË Ì‡ 6 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸.
ç‡fl‰Û Ò ‚˚¯ÂÔÂÂ˜ËÒÎÂÌÌ˚ÏË ÔÓˆÂÒÒ‡ÏË, Ú‡Í-
ÊÂ ‚ÓÁÏÓÊÌ‡ ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËfl çå ‚ ‡ˆË-ÙÓÏÛ
CH2N(O)OH (3).

CH3NO2  •CH3 + •NO2, (1)

CH3NO2  CH3ONO, (2)

CH3NO2  CH2N(O)OH. (3)

àÁÛ˜ÂÌË˛ ‰‡ÌÌ˚ı ÔÓˆÂÒÒÓ‚, Ë ÔÂÊ‰Â ‚ÒÂ„Ó
ÍÓÌÍÛÂÌˆËË Â‡ÍˆËÈ (1) Ë (2), ÔÓÒ‚fl˘ÂÌÓ ·ÓÎ¸-
¯ÓÂ ÍÓÎË˜ÂÒÚ‚Ó ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËı ‡·ÓÚ. ê‡ÌÌËÂ ËÒ-
ÒÎÂ‰Ó‚‡ÌËfl (Ì‡ÔËÏÂ, [18, 19]) ÔÓ‚Ó‰ËÎË ÎË·Ó
ÏÂÚÓ‰‡ÏË ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜ÌÓ ÌËÁÍÓ„Ó ÛÓ‚Ìfl, ÎË·Ó Ò ËÒ-
ÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ÌÂ·ÓÎ¸¯Ëı ·‡ÁËÒÌ˚ı Ì‡·ÓÓ‚, ÔÓ-
˝ÚÓÏÛ ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸ ˝ÚËı ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÓ‚ ‚˚Á˚‚‡ÂÚ ÒÓÏÌÂ-
ÌËÂ. é‰Ì‡ÍÓ ‚ ÔÓÒÎÂ‰ÌËÂ „Ó‰˚ ·˚ÎË ÔÓ‚Â‰ÂÌ˚
‡Ò˜ÂÚ˚ Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ÒÓ‚ÂÏÂÌÌ˚ı ÏÂÚÓ‰ËÍ
‚˚ÒÓÍÓ„Ó ÛÓ‚Ìfl Ë ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜ÌÓ Ó·¯ËÌ˚ı ·‡ÁËÒ-
Ì˚ı Ì‡·ÓÓ‚ [16, 17]. íÂÏ ÌÂ ÏÂÌÂÂ ˝ÚË ‡·ÓÚ˚ ÌÂ
ÒÌËÏ‡˛Ú ÔË‚Â‰ÂÌÌÓ„Ó ‚˚¯Â ÔÓÚË‚ÓÂ˜Ëfl. ç‡-
ÔËÏÂ, ‚ [17] Ò ÔÓÏÓ˘¸˛ ‡Ò˜ÂÚÓ‚ ‡ÁÎË˜Ì˚ÏË
ÏÂÚÓ‰‡ÏË ‚˚ÒÓÍÓ„Ó ÛÓ‚Ìfl (Ú‡ÍËÏË Í‡Í CCSD(T) Ë
CASSCF(10, 10)) ÔÓÍ‡Á‡ÌÓ, ˜ÚÓ ·‡¸Â Â‡ÍˆËË (2)
ÔÓ ÏÂÌ¸¯ÂÈ ÏÂÂ Ì‡ 6 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ ‚˚¯Â ÚÂÔÎÓÚ˚
Â‡ÍˆËË (1). ê‡Ò˜ÂÚ˚ ÏÂÚÓ‰ÓÏ G2MP2//B3LYP/6-
311++G(2d,2p) [16] ÔÂ‰ÒÍ‡Á˚‚‡˛Ú, ̃ ÚÓ ·‡¸Â Â-
‡ÍˆËË (2) ‚˚¯Â Ì‡ 2.7 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸. 

å˚ Ú‡ÍÊÂ ÔÓ‚ÂÎË ‡Ò˜ÂÚ˚ ‰‡ÌÌ˚ı ÔÓˆÂÒÒÓ‚
‚ Â‰ËÌÓÏ ÍÎ˛˜Â Ò ËÁÛ˜ÂÌËÂÏ Â‡ÍˆËÈ ‰Û„Ëı ÌËÚ-
ÓÔÓËÁ‚Ó‰Ì˚ı ÏÂÚ‡Ì‡ ‰Îfl ÚÓ„Ó, ˜ÚÓ·˚ ËÏÂÚ¸
‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚ¸ Ò‡‚ÌË‚‡Ú¸ ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú˚, ÔÓÎÛ˜ÂÌ-
Ì˚Â ‰Îfl ‡ÁÌ˚ı ÌËÚÓÔÓËÁ‚Ó‰Ì˚ı ‡ÎÍ‡ÌÓ‚. äÓ-
ÏÂ ÚÓ„Ó, ÌÂÓ·ıÓ‰ËÏÓ ·˚ÎÓ Ò‡‚ÌËÚ¸ ‰‡ÌÌ˚Â ‡Ò-
˜ÂÚÓ‚ ‚˚·‡ÌÌ˚ÏË Ì‡ÏË ÏÂÚÓ‰‡ÏË (G3 Ë B3LYP)
Ò ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú‡ÏË, ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚ÏË ÔË ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËË
‰Û„Ëı ÒÓ‚ÂÏÂÌÌ˚ı ÏÂÚÓ‰ËÍ, ‡ Ú‡ÍÊÂ Ò ËÏÂ˛˘Ë-
ÏËÒfl ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ÏË ‰‡ÌÌ˚ÏË.

éÔÚËÏËÁ‡ˆËfl „ÂÓÏÂÚËË Â‡„ÂÌÚÓ‚ Ë ÔÓ‰ÛÍ-
ÚÓ‚ ·˚Î‡ ÔÓ‚Â‰ÂÌ‡ ÏÂÚÓ‰‡ÏË åê2 (‚ ‡ÏÍ‡ı ÏÂ-
ÚÓ‰ËÍË G3) Ë B3LYP/6-311G(d,p); ‚ ÚÂı ÒÎÛ˜‡flı,
ÍÓ„‰‡ ‰Îfl Â‡ÍˆËË ı‡‡ÍÚÂÌÓ Ì‡ÎË˜ËÂ ‡ÍÚË‚‡ˆË-
ÓÌÌÓ„Ó ·‡¸Â‡, ·˚ÎË ÎÓÍ‡ÎËÁÓ‚‡Ì˚ ÔÂÂıÓ‰Ì˚Â
ÒÓÒÚÓflÌËfl. Ñ‡ÎÂÂ Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ÔÓÎÛ˜ÂÌÌ˚ı
ÁÌ‡˜ÂÌËÈ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓÈ ˝ÌÂ„ËË Ë ˜‡ÒÚÓÚ ÌÓÏ‡Î¸-
Ì˚ı ÍÓÎÂ·‡ÌËÈ ·˚ÎË ‡ÒÒ˜ËÚ‡Ì˚ ÚÂÔÎÓÚ˚ Â‡Í-
ˆËÈ Ë ‚ÂÎË˜ËÌ˚ ‡ÍÚË‚‡ˆËÓÌÌ˚ı ·‡¸ÂÓ‚. 

êÂ‡ÍˆËfl (1) ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎflÂÚ ÒÓ·ÓÈ ‡‰ËÍ‡Î¸Ì˚È
‡ÒÔ‡‰ ÏÓÎÂÍÛÎ˚, ÔÓ˝ÚÓÏÛ, Í‡Í Ë ÒÎÂ‰Ó‚‡ÎÓ ÓÊË-
‰‡Ú¸, ‡ÍÚË‚‡ˆËÓÌÌ˚È ·‡¸Â ‰Îfl ÌÂÂ ÓÚÒÛÚÒÚ‚ÛÂÚ.
èË ‰‚ËÊÂÌËË ‚‰ÓÎ¸ ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú˚ Â‡ÍˆËË ˝ÎÂÍ-
ÚÓÌÌ‡fl ˝ÌÂ„Ëfl (‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ‡fl ÌÂÓ„‡ÌË˜ÂÌÌ˚Ï
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ÏÂÚÓ‰ÓÏ Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ÔÓˆÂ‰Û˚ guess = mix)
ÏÓÌÓÚÓÌÌÓ ÔË·ÎËÊ‡ÂÚÒfl Í ÒÛÏÏ‡ÌÓÈ ˝ÌÂ„ËË
‰‚Ûı ‡‰ËÍ‡Î¸Ì˚ı Ù‡„ÏÂÌÚÓ‚. êÂ‡ÍˆËflÏ ËÁÓÏÂ-
ËÁ‡ˆËË (2) Ë (3) ÓÚ‚Â˜‡˛Ú ˝ÌÂ„ÂÚË˜ÂÒÍËÂ ·‡¸Â-
˚ Ì‡ ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚË ÔÓÚÂÌˆË‡Î¸ÌÓÈ ̋ ÌÂ„ËË (èèù),
˜ÚÓ Ì‡ıÓ‰ËÚÒfl ‚ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ËË Ò Ó·˘ËÏË ÔÂ‰ÒÚ‡‚-
ÎÂÌËflÏË. ëÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘ËÂ ‡Ò˜ÂÚÌ˚Â ÁÌ‡˜ÂÌËfl
˝ÌÚ‡Î¸ÔËË Â‡ÍˆËÈ (1)–(3) Ë ·‡¸ÂÓ‚ Â‡ÍˆËÈ (2)
Ë (3) ÔË‚Â‰ÂÌ˚ ‚ Ú‡·ÎËˆÂ. 

àÁ Ú‡·ÎËˆ˚ ‚Ë‰ÌÓ, ˜ÚÓ Â‡ÍˆËfl (2) ı‡‡ÍÚÂË-
ÁÛÂÚÒfl ‚˚ÒÓÍËÏ ·‡¸ÂÓÏ, ÍÓÚÓ˚È Á‡ÏÂÚÌÓ ‚˚-
¯Â ̋ ÌÚ‡Î¸ÔËË Â‡ÍˆËË (1). ùÚÓ ıÓÓ¯Ó ÒÓ„Î‡ÒÛÂÚ-
Òfl Ò ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌËflÏË Ó ÚÓÏ, ˜ÚÓ ËÏÂÌÌÓ Â‡ÍˆËfl
(1) fl‚ÎflÂÚÒfl ÔÂ‚Ë˜ÌÓÈ ÔË ÚÂÏË˜ÂÒÍÓÏ ‡ÁÎÓ-
ÊÂÌËË çå [10]. é‰Ì‡ÍÓ, Í‡Í ÛÊÂ ÛÔÓÏËÌ‡ÎÓÒ¸ ‚˚-
¯Â, ˝ÚÓ ÔÓÚË‚ÓÂ˜ËÚ ‚˚‚Ó‰‡Ï ‡·ÓÚ˚ ÔÓ ÏÌÓ„Ó-
ÙÓÚÓÌÌÓÈ ‰ËÒÒÓˆË‡ˆËË çå [11]. éÚÏÂÚËÏ, ˜ÚÓ
˝ÌÚ‡Î¸ÔËfl Â‡ÍˆËË (1), ÔÂ‰ÒÍ‡Á‡ÌÌ‡fl ÏÂÚÓ‰ÓÏ
G3 (Ú‡·ÎËˆ‡), Ì‡ıÓ‰ËÚÒfl ‚ ÒÓ„Î‡ÒËË Ò ‰‡ÌÌ˚ÏË, ÔÓ-
ÎÛ˜ÂÌÌ˚ÏË ‰Û„ËÏË Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÚÓ˜Ì˚ÏË Í‚‡ÌÚÓ‚Ó-
ıËÏË˜ÂÒÍËÏË ÏÂÚÓ‰‡ÏË (60 ± 2 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ [17]).
åÂÚÓ‰ B3LYP ÔË ˝ÚÓÏ Á‡ÌËÊ‡ÂÚ ˝ÌÚ‡Î¸ÔË˛ Â-
‡ÍˆËË (1), Ó‰Ì‡ÍÓ ÔË‚Ó‰ËÚ Í ÁÌ‡˜ÂÌËflÏ ˝ÌÚ‡Î¸-
ÔËË Ë ·‡¸Â‡ Â‡ÍˆËË (2), Ó˜ÂÌ¸ ·ÎËÁÍËÏ Í ÔÂ‰-
ÒÍ‡Á‡ÌÌ˚Ï ÏÂÚÓ‰ÓÏ G3. 

ùÌÂ„Ë˛ ‡ÍÚË‚‡ˆËË Ë ÔÂ‰˝ÍÒÔÓÌÂÌˆË‡Î¸Ì˚È
ÏÌÓÊËÚÂÎ¸ Â‡ÍˆËË (1) ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÎË, ËÒıÓ‰fl ËÁ
ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌËÈ Í‡ÌÓÌË˜ÂÒÍÓÈ ‚‡Ë‡ˆËÓÌÌÓÈ ÚÂÓ-
ËË ÔÂÂıÓ‰ÌÓ„Ó ÒÓÒÚÓflÌËfl [25]. ÑÎfl ˝ÚÓ„Ó ÔË
‡ÁÎË˜Ì˚ı ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ‡ı ‚ ËÌÚÂ‚‡ÎÂ 298–2000 ä
Ì‡ıÓ‰ËÎË Ï‡ÍÒËÏÛÏ Ì‡ ÒÂ˜ÂÌËË ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚË Ò‚Ó-
·Ó‰ÌÓÈ ˝ÌÂ„ËË ÉË··Ò‡, Í‡Í ÓÔËÒ‡ÌÓ ‡ÌÂÂ [21].
ê‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ‡fl ÔÓ ÙÓÏÛÎ‡Ï (I)–(III) ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ-
Ì‡fl Á‡‚ËÒËÏÓÒÚ¸ ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ˚ ÒÍÓÓÒÚË Â‡ÍˆËË (1)
ÔË‚Â‰ÂÌ‡ Ì‡ ËÒ. 1. éÔÂ‰ÂÎÂÌÌ˚Â ËÁ ̋ ÚÓÈ Á‡‚Ë-
ÒËÏÓÒÚË ‚ÂÎË˜ËÌ˚ ˝ÌÂ„ËË ‡ÍÚË‚‡ˆËË Ë ÔÂ‰-
˝ÍÒÔÓÌÂÌˆË‡Î¸ÌÓ„Ó ÏÌÓÊËÚÂÎfl ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛Ú Ea =
= 60.03 ± 0.05 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ Ë A = 1015.44 ± 0.02 Ò–1 ÒÓÓÚ-
‚ÂÚÒÚ‚ÂÌÌÓ. ê‡Ò˜ÂÚÌ‡fl ˝ÌÂ„Ëfl ‡ÍÚË‚‡ˆËË Ó˜ÂÌ¸
ıÓÓ¯Ó ÒÓ„Î‡ÒÛÂÚÒfl Ò ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓ ËÁÏÂÂÌ-
ÌÓÈ ˝ÌÂ„ËÂÈ ‡ÍÚË‚‡ˆËË ÚÂÏË˜ÂÒÍÓ„Ó ‡ÁÎÓÊÂ-
ÌËfl çå – 58.4 [5] Ë 59.8 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ [6], ‡ ‡Ò˜ÂÚÌÓÂ
ÁÌ‡˜ÂÌËÂ A ‚ Ò‚Ó˛ Ó˜ÂÂ‰¸ ÒÓ„Î‡ÒÛÂÚÒfl Ò ‚ÂÎË˜Ë-
ÌÓÈ, ÔËÌflÚÓÈ ‚ ÎËÚÂ‡ÚÛÂ ‰Îfl ÔÓÒÚ˚ı Â‡ÍˆËÈ
‰ËÒÒÓˆË‡ˆËË C–N Ò‚flÁË A = 1015.6 c–1 [11]. 

ç‡ ËÒ. 2 ÔË‚Â‰ÂÌ‡ „ÂÓÏÂÚËfl ÔÂÂıÓ‰ÌÓ„Ó ÒÓ-
ÒÚÓflÌËfl Â‡ÍˆËË (2), ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ‡fl Í‡Í ÏÂÚÓ‰ÓÏ
B3LYP, Ú‡Í Ë ÏÂÚÓ‰ÓÏ åê2 (‚ ‡ÏÍ‡ı ÏÂÚÓ‰ËÍË
G3). ÇË‰ÌÓ, ˜ÚÓ ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú˚ ‡Ò˜ÂÚÓ‚ ‰‚ÛÏfl ÏÂÚÓ-
‰‡ÏË ÌÂÒÍÓÎ¸ÍÓ ‡ÁÎË˜‡˛ÚÒfl, ÏÂÚÓ‰ B3LYP ÔË‚Ó-
‰ËÚ Í ·ÓÎÂÂ “˚ıÎÓÏÛ” ÔÂÂıÓ‰ÌÓÏÛ ÒÓÒÚÓflÌË˛,
Ú.Â. ‰ÎËÌ˚ ‡Á˚‚‡ÂÏÓÈ Ë ‚ÌÓ‚¸ Ó·‡ÁÛÂÏÓÈ Ò‚flÁË
ÔÓÎÛ˜‡˛ÚÒfl ‰ÎËÌÌÂÂ Ì‡ 0.1–0.14 Å. éÚÏÂÚËÏ, ˜ÚÓ
‰ÎËÌ˚ Ò‚flÁË ‚ ÔÂÂıÓ‰ÌÓÏ ÒÓÒÚÓflÌËË, ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚Â
ÏÂÚÓ‰‡ÏË CCSD(T)/cc-pVDZ Ë CASSCF(10, 10)/cc-
pVTZ [17], ·ÎËÁÍË Í ÔË‚Â‰ÂÌÌ˚Ï Ì‡ ËÒÛÌÍÂ 2. 

ê‡ÒÒ˜ËÚ‡Ì‡ Ú‡ÍÊÂ ÚÂÏÔÂ‡ÚÛÌ‡fl Á‡‚ËÒËÏÓÒÚ¸
ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ˚ ÒÍÓÓÒÚË Â‡ÍˆËË (2) ‚ ÔÂ‰ÂÎÂ ‚˚ÒÓ-

ÍËı ‰‡‚ÎÂÌËÈ. èÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Â Ì‡ ÓÒÌÓ‚‡ÌËË ‡Ò˜ÂÚÓ‚
ÏÂÚÓ‰ÓÏ G3 ‚ÂÎË˜ËÌ˚ Ô‡‡ÏÂÚÓ‚ Ea Ë A ‡‚Ì˚ ÒÓ-
ÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÂÌÌÓ 68.0 ± 0.1 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ Ë 1013.70 ± 0.04 Ò–1. 

äÓÏÂ ÔÂ‚Ë˜Ì˚ı Â‡ÍˆËÈ (1)–(3) Ï˚ ‡ÒÒÏÓÚ-
ÂÎË Ú‡ÍÊÂ Â‡ÍˆËË ‡ÒÔ‡‰‡ ÔÂ‚Ë˜Ì˚ı ÔÓ‰ÛÍ-
ÚÓ‚ Â‡ÍˆËÈ (2) Ë (3) – CH3ONO Ë CH2=N(O)OH.
ç‡ ËÒ. 3 ÔË‚Â‰ÂÌ˚ ÒÚ‡ˆËÓÌ‡Ì˚Â ÚÓ˜ÍË Ì‡ èèù,
ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘ËÂ ˝ÚËÏ ÔÂ‚‡˘ÂÌËflÏ. 

í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ‡Ò˜ÂÚ˚ ÏÂÚÓ‰ÓÏ G3 Ë B3LYP
Ú‡Í ÊÂ, Í‡Í Ë ‰‡ÌÌ˚Â ‡·ÓÚ [16, 17], ÔÂ‰ÒÍ‡Á˚‚‡-
˛Ú, ˜ÚÓ ÔÂ‚Ë˜ÌÓÈ Â‡ÍˆËÂÈ ÚÂÏÓÎËÁ‡ çå ‚ ÒÓ-
ÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ËË Ò Ó·˘ÂÔËÌflÚ˚Ï ÏÂı‡ÌËÁÏÓÏ fl‚ÎflÂÚ-
Òfl ‡‰ËÍ‡Î¸Ì˚È ‡ÒÔ‡‰ (Â‡ÍˆËfl 1). Å‡¸Â Â‡Í-
ˆËË (3) Á‡ÏÂÚÌÓ ‚˚¯Â, ÔË˜ÂÏ ‡ˆË-ÙÓÏ‡, ÒÍÓÂÂ
‚ÒÂ„Ó, ·Û‰ÂÚ ‡ÒÔ‡‰‡Ú¸Òfl Ú‡ÍÊÂ ÔÓ ‡‰ËÍ‡Î¸ÌÓÏÛ
ÏÂı‡ÌËÁÏÛ. Ö˘Â ·ÓÎ¸¯ËÈ ·‡¸Â ËÏÂÂÚ Â‡ÍˆËfl

ÄÍÚË‚‡ˆËÓÌÌ˚Â ·‡¸Â˚ Â‡ÍˆËÈ (1)–(11)
Ë ˝ÌÚ‡Î¸ÔËË ˝ÚËı Â‡ÍˆËÈ ÔË 0 ä, ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚Â

ÏÂÚÓ‰‡ÏË G3 Ë B3LYP/6-311G(d,p)

ê
Â‡

Íˆ
Ëfl åÂÚÓ‰ G3 åÂÚÓ‰ B3LYP/6-311G(d,p)

1 58.2 52.6 –

62.3‡

63.0·

59.9‚

2 2.2 66.8 1.3 66.0

66.2‡

69.0·

3 14.6 63.8 14.1 61.5

4 49.0 – 40.6 –

5 –8.1 62.7 –9.4 60.6

6 10.2 55.7 4.7 52.2

7 49.5„ – 35.4 –

8 –11.1„ 59.2„ –13.3 58.6

9 15.9„ 51.4„ 10.0 47.1

10 19.0 47.4 17.2 42.3

17.2‰ 42.0‰ 

11 60.4 – 52.7 –

53.8‰ 

12 2.1 63.4 1.7 62.1

1.9‰ 64.5‰ 

13 11.5 62.9 11.2 60.5

9.9‰ 59.8‰

èËÏÂ˜‡ÌËÂ. ÇÒÂ ‚ÂÎË˜ËÌ˚ – ‚ ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸.
‡ Ñ‡ÌÌ˚Â ‡Ò˜ÂÚÓ‚ ÏÂÚÓ‰ÓÏ G2M [17].
· Ñ‡ÌÌ˚Â ‡Ò˜ÂÚÓ‚ ÏÂÚÓ‰ÓÏ CCSD(T)/cc-pVTZ [17].
‚ Ñ‡ÌÌ˚Â ‡Ò˜ÂÚÓ‚ ÏÂÚÓ‰ÓÏ MRCISD [17].
„ Ñ‡ÌÌ˚Â ‡Ò˜ÂÚÓ‚ ÏÂÚÓ‰ÓÏ G2 [21].
‰ Ñ‡ÌÌ˚Â ‡Ò˜ÂÚÓ‚ ÏÂÚÓ‰ÓÏ B3LYP/6-311 + G(3df,2p) [20].

∆H0  K
reac ∆H0  K 

≠ ∆H0  K
reac ∆H0  K 

≠
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(2). èË ˝ÚÓÏ ÔÓ‰ÛÍÚ ˝ÚÓÈ Â‡ÍˆËË ÏÂÚËÎÌËÚËÚ
ÏÓÊÂÚ ‡ÒÔ‡‰‡Ú¸Òfl Í‡Í ÔÓ ‡‰ËÍ‡Î¸ÌÓÏÛ, Ú‡Í Ë ÔÓ
ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÏÛ ÏÂı‡ÌËÁÏÛ (ËÒ. 3). 

èËÓ‰‡ ‡ÒıÓÊ‰ÂÌËÈ ÏÂÊ‰Û Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÚÓ˜Ì˚-
ÏË ‡Ò˜ÂÚ‡ÏË Ë Ó·˘ÂÔËÌflÚ˚ÏË ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌËfl-
ÏË Ó ÏÂı‡ÌËÁÏÂ ÚÂÏÓÎËÁ‡ çå [4], Ò Ó‰ÌÓÈ ÒÚÓÓ-
Ì˚, Ë ÓˆÂÌÍ‡ÏË, Ò‰ÂÎ‡ÌÌ˚ÏË Ì‡ ÓÒÌÓ‚Â ‡Ì‡ÎËÁ‡
‰‡ÌÌ˚ı ÔÓ ÏÌÓ„ÓÙÓÚÓÌÌÓÈ ‰ËÒÒÓˆË‡ˆËË [11] – Ò
‰Û„ÓÈ, ÔÓÍ‡ ÌÂ flÒÌ‡. Ç [17] ÔÂ‰ÔÓÎ‡„‡ÂÚÒfl, ˜ÚÓ
˝ÚÓ ÏÓÊÂÚ ·˚Ú¸ ‚˚Á‚‡ÌÓ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂÏ ÌÂÔ‡-
‚ËÎ¸Ì˚ı ‚ÂÎË˜ËÌ ÔÂ‰˝ÍÒÔÓÌÂÌˆË‡Î¸Ì˚ı ÏÌÓÊË-
ÚÂÎÂÈ ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ ÒÍÓÓÒÚË Â‡ÍˆËÈ (1) Ë (2), ‚ÁflÚ˚ı
‡‚ÚÓ‡ÏË [11] ËÁ ‡·ÓÚ˚ [18]. é‰Ì‡ÍÓ ‡ÒÒ˜ËÚ‡Ì-
Ì˚Â Ì‡ÏË ‚ ‰‡ÌÌÓÈ ‡·ÓÚÂ ‚ÂÎË˜ËÌ˚ Ô‡ÍÚË˜ÂÒÍË
ÒÓ‚Ô‡‰‡˛Ú Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌÌ˚ÏË ‚ [11]. í‡ÍËÏ Ó·‡-
ÁÓÏ, ‰Îfl Â¯ÂÌËfl ‰‡ÌÌÓ„Ó ‚ÓÔÓÒ‡ ÌÛÊÌ˚ ‰ÓÔÓÎ-
ÌËÚÂÎ¸Ì˚Â ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ˚.

êÂ‡ÍˆËfl (3) ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎflÂÚ ÓÒÓ·˚È ËÌÚÂÂÒ, Ú‡Í
Í‡Í ÓÌ‡ ˝ÙÙÂÍÚË‚ÌÓ Í‡Ú‡ÎËÁËÛÂÚÒfl ‚Ó‰ÓÈ Ë ÏÓ-
ÊÂÚ Ë„‡Ú¸ ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌÛ˛ ÓÎ¸ ÔË ÚÂÏÓÎËÁÂ
çå ‚ ÊË‰ÍÓÈ Ù‡ÁÂ ËÎË ÔË ‡ÁÎÓÊÂÌËË Ì‡ ÔÓ-
‚ÂıÌÓÒÚË. ä‡Ú‡ÎËÁËÛÂÏ‡fl ‚Ó‰ÓÈ ÏË„‡ˆËfl ‡ÚÓ-
Ï‡ ‚Ó‰ÓÓ‰‡ – ˝ÚÓ ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜ÌÓ ‡ÒÔÓÒÚ‡ÌÂÌÌ˚È
ÔÓˆÂÒÒ (ÒÏ., Ì‡ÔËÏÂ, [26]). èÓ‚Â‰ÂÌÌ˚Â Ì‡ÏË
‡Ò˜ÂÚ˚ ÔÓÍ‡Á˚‚‡˛Ú, ˜ÚÓ çå Ó·‡ÁÛÂÚ ÍÓÏÔÎÂÍÒ
Ò ÏÓÎÂÍÛÎÓÈ ‚Ó‰˚, ÚÂÔÎÓÚ‡ Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËfl ÍÓÚÓÓ„Ó
ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ ÔÓ ‰‡ÌÌ˚Ï 

 

G

 

3 ÓÍÓÎÓ –4 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸,
˜ÚÓ ı‡‡ÍÚÂÌÓ ‰Îfl ÍÓÏÔÎÂÍÒÓ‚ Ò ‚Ó‰ÓÓ‰ÌÓÈ Ò‚fl-
Á¸˛. ÉÂÓÏÂÚËfl ÍÓÏÔÎÂÍÒ‡ çå Ò ‚Ó‰ÓÈ Ë ÔÂÂıÓ‰-
ÌÓ„Ó ÒÓÒÚÓflÌËfl Â„Ó ÔÂ‚‡˘ÂÌËfl ‚ ÍÓÏÔÎÂÍÒ ‚Ó‰˚
Ò ‡ˆË-ÙÓÏÓÈ ÔË‚Â‰ÂÌ˚ Ì‡ ËÒ. 4. Å‡¸Â Â‡Í-
ˆËË ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË (3) ÔÓÌËÊ‡ÂÚÒfl ‚ ÍÓÏÔÎÂÍÒÂ Ò
‚Ó‰ÓÈ ÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸ÌÓ: Ì‡ 19.9 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸, ÔÓ ‰‡ÌÌ˚Ï
ÏÂÚÓ‰‡ 

 

G

 

3, Ë Ì‡ 24.3 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸, ÒÓ„Î‡ÒÌÓ 

 

B

 

3

 

LYP

 

‡Ò˜ÂÚ‡Ï.

 

2. èÂ‚Ë˜Ì˚Â Â‡ÍˆËË ‡ÒÔ‡‰‡ ‰ËÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡

 

ÑÎfl ‰ËÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡ (

 

CH

 

2

 

(

 

NO

 

2

 

)

 

2

 

, Ñçå) Ú‡ÍÊÂ
‡ÒÒ˜ËÚ‡Ì˚ ·‡¸Â˚ Ë ̋ ÌÚ‡Î¸ÔËË ÚÂı ÔÂ‚Ë˜Ì˚ı
Â‡ÍˆËÈ (4)–(6) Ë ÔË‚Â‰ÂÌ˚ ‚ Ú‡·ÎËˆÂ.

 

CH

 

2

 

(NO

 

2

 

)

 

2

 

  •CH2(NO2) + •NO2, (4)

CH2(NO2)2  CH2(NO2)ONO, (5)

CH2(NO2)2  CH(NO2)NOOH. (6)

àÁ Ú‡·ÎËˆ˚ ‚Ë‰ÌÓ, ̃ ÚÓ ‚‚Â‰ÂÌËÂ ‚ÚÓÓÈ ÌËÚÓ-
„ÛÔÔ˚ ÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸ÌÓ ÔÓÌËÊ‡ÂÚ ˝ÌÚ‡Î¸ÔË˛ Â‡Í-
ˆËË ‡‰ËÍ‡Î¸ÌÓ„Ó ‡ÒÔ‡‰‡ (Ì‡ 9.2 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸, ÔÓ
‰‡ÌÌ˚Ï ÏÂÚÓ‰‡ G3, Ë Ì‡ 12 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸, ÒÓ„Î‡ÒÌÓ
B3LYP ‡Ò˜ÂÚ‡Ï). ëÚÓÎ¸ ÊÂ ÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸ÌÓ ÛÏÂÌ¸-
¯‡ÂÚÒfl ·‡¸Â Â‡ÍˆËË ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË ‚ ‡ˆË-ÙÓ-
ÏÛ (Â‡ÍˆËË (3) Ë (6)). Å‡¸Â Â‡ÍˆËË ËÁÓÏÂËÁ‡-
ˆËË ‚ ÏÂÚËÎÌËÚËÚ ÛÏÂÌ¸¯‡ÂÚÒfl ÌÂ ÒÚÓÎ¸ ÒÛ˘Â-
ÒÚ‚ÂÌÌÓ (Ú‡·Î.). ëÚÓËÚ ÓÚÏÂÚËÚ¸, ˜ÚÓ Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËÂ
‡ˆË-ÙÓÏ˚ ‰Îfl Ñçå ÒÚ‡ÎÓ Â˘Â ·ÓÎÂÂ ‚˚„Ó‰Ì˚Ï
ÔÓˆÂÒÒÓÏ ÔÓ ÓÚÌÓ¯ÂÌË˛ Í ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË ‚ ÌËÚËÚ
(ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘ËÈ ·‡¸Â ÒÚ‡Î ÌËÊÂ Ì‡ 7 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸
ÌËÊÂ), ˜ÂÏ ‰Îfl çå, ‰Îfl ÍÓÚÓÓ„Ó ÓÌ ·˚Î ÌËÊÂ Ì‡
3 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸. í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ÔË ÚÂÏÓÎËÁÂ ‰Ë-
ÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡, Í‡Í Ë ‚ ÒÎÛ˜‡Â çå, ‰ÓÏËÌËÛÂÚ ‡-
‰ËÍ‡Î¸Ì˚È ‡ÒÔ‡‰ („ÓÏÓÎËÚË˜ÂÒÍ‡fl ‰ËÒÒÓˆË‡ˆËfl
ÔÓ Ò‚flÁË C–N). 

àÁÓÏÂËÁ‡ˆËfl Ñçå Ú‡ÍÊÂ ÏÓÊÂÚ Í‡Ú‡ÎËÁË-
Ó‚‡Ú¸Òfl ‚Ó‰ÓÈ. ùÌÚ‡Î¸ÔËfl Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËfl ÍÓÏ-
ÔÎÂÍÒ‡ CH2(NO2)2···ç2O ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ ÔË 0 ä –6.0 Ë
–7.1 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸, ÔÓ ‰‡ÌÌ˚Ï ‡Ò˜ÂÚÓ‚ ÏÂÚÓ‰‡ÏË G3
Ë B3LYP ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ÂÌÌÓ. ùÌÚ‡Î¸ÔËfl ‡ÍÚË‚‡ˆËË
ÔÓÒÎÂ‰Û˛˘ÂÈ Â‡ÍˆËË ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË ÍÓÏÔÎÂÍÒ‡
ÔË 0 ä (·‡¸Â Â‡ÍˆËË) ‡‚Ì‡ 40.2 (G3) ËÎË
30.9 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ (B3LYP), ˜ÚÓ Ô‡ÍÚË˜ÂÒÍË ÒÓ‚Ô‡-
‰‡ÂÚ Ò ‰‡ÌÌ˚ÏË ‰Îfl Â‡ÍˆËË çå. í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ,
ÔÓˆÂÒÒ (6) ÏÓÊÂÚ Í‡Ú‡ÎËÁËÓ‚‡Ú¸Òfl ÏÓÎÂÍÛÎ‡ÏË
ç2O Ë ÔÓÚÂÍ‡Ú¸ Ó˜ÂÌ¸ ˝ÙÙÂÍÚË‚ÌÓ Ì‡ ÔÓ‚ÂıÌÓ-
ÒÚË Ë ‚ ‡ÒÚ‚ÓÂ ‚ ÔËÒÛÚÒÚ‚ËË ÒÎÂ‰Ó‚ ‚Ó‰˚. 
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êËÒ. 1. á‡‚ËÒËÏÓÒÚ¸ ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ˚ ÒÍÓÓÒÚË Â‡ÍˆËË (I) ‚
ÔÂ‰ÂÎÂ ‚˚ÒÓÍËı ‰‡‚ÎÂÌËÈ ÓÚ ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ˚ ‚ ÍÓÓ‰Ë-
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êËÒ. 2. ê‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚Â ÏÂÚÓ‰ÓÏ G3 Ë B3LYP/6-
311G(d,p) (ÍÛÒË‚) ‰ÎËÌ˚ Ò‚flÁÂÈ (‚ ‡Ì„ÒÚÂÏ‡ı) Ë Û„Î˚
(‚ „‡‰ÛÒ‡ı) ‚ ÔÂÂıÓ‰ÌÓÏ ÒÓÒÚÓflÌËË Â‡ÍˆËË ËÁÓÏÂ-
ËÁ‡ˆËË ÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡ ‚ ÏÂÚËÎÌËÚËÚ (2).
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3. èÂ‚Ë˜Ì˚Â Â‡ÍˆËË ‡ÒÔ‡‰‡ 
ÚËÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡

èÂ‚Ë˜Ì˚Â ÒÚ‡‰ËË ÚÂÏË˜ÂÒÍÓ„Ó ‡ÒÔ‡‰‡ ÚË-
ÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡ (ÌËÚÓÙÓÏ, íçå) (7) Ë (8) ÔÓ‰Ó·-
ÌÓ ‡ÒÒÏÓÚÂÌ˚ ‚ [21]. ä‡Í Ë ‚ ÒÎÛ˜‡Â çå Ë Ñçå,
ÔÂÓ·Î‡‰‡ÂÚ ‡‰ËÍ‡Î¸Ì˚È ‡ÒÔ‡‰ Ò ˝ÎËÏËÌËÓ‚‡-
ÌËÂÏ ‡‰ËÍ‡Î‡ NO2, ̋ ÌÚ‡Î¸ÔËfl ̋ ÚÓÈ ·ÂÁ·‡¸ÂÌÓÈ
Â‡ÍˆËË ÔË 0 ä ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ 49.5 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸
(Ú‡·Î.), ˜ÚÓ ÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸ÌÓ ÌËÊÂ ˝ÌÚ‡Î¸ÔËË Â‡ÍˆËË
(1) Ë Ô‡ÍÚË˜ÂÒÍË ÒÓ‚Ô‡‰‡ÂÚ Ò ˝ÌÚ‡Î¸ÔËÂÈ Â‡Í-
ˆËË (4). ëÎÂ‰ÛÂÚ ÓÚÏÂÚËÚ¸, ˜ÚÓ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸-
Ì‡fl ̋ ÌÂ„Ëfl ‡ÍÚË‚‡ˆËË ÚÂÏÓÎËÁ‡ íçå ÓÍ‡Á‡Î‡Ò¸
Á‡ÏÂÚÌÓ ÌËÊÂ – 42.4 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ [7]. 

CH(NO2)3  •CH(NO2)2 + •NO2, (7)

CH(NO2)3  CH(NO2)2ONO, (8)

CH(NO2)3  C(NO2)2NOOH. (9)

àÏÂ˛˘‡fl ‚‡ÊÌÓÂ ÁÌ‡˜ÂÌËÂ Â‡ÍˆËfl (9) ‡ÌÂÂ
ÌÂ ‡ÒÒÏ‡ÚË‚‡Î‡Ò¸ [21]. ëÓ„Î‡ÒÌÓ ‡Ò˜ÂÚ‡Ï
(Ú‡·Î.), ˝ÌÚ‡Î¸ÔËfl ‡ÍÚË‚‡ˆËË Â‡ÍˆËË (9) ÒÓÒÚ‡‚-
ÎflÂÚ ‚ÂÎË˜ËÌÛ 51.4 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸. í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ,
‰Îfl ÚËÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡ ‡‰ËÍ‡Î¸Ì˚È ‡ÒÔ‡‰ Ë ËÁÓ-
ÏÂËÁ‡ˆËfl ‚ ‡ˆË-ÙÓÏÛ ‰ÓÎÊÌ˚ ËÏÂÚ¸ ·ÎËÁÍËÂ
˝ÌÂ„ËË ‡ÍÚË‚‡ˆËË. íÂÏ ÌÂ ÏÂÌÂÂ ‚‚Ë‰Û ·ÓÎ¸¯ÂÈ
‚ÂÎË˜ËÌ˚ ÔÂ‰˝ÍÒÔÓÌÂÌˆË‡Î¸ÌÓ„Ó ÏÌÓÊËÚÂÎfl ‚
ÍÓÌÒÚ‡ÌÚÂ ÒÍÓÓÒÚË [21] ‡‰ËÍ‡Î¸Ì˚È ‡ÒÔ‡‰, ÔÓ-
‚Ë‰ËÏÓÏÛ, ·Û‰ÂÚ ‰ÓÏËÌËÓ‚‡Ú¸. èË ̋ ÚÓÏ ‡ÍÚË‚‡-
ˆËÓÌÌ˚È ·‡¸Â ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË ‚ ÌËÚËÚ ÎÂÊËÚ
‚˚¯Â ÔÓ˜ÚË Ì‡ 10 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸. 
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êËÒ. 3. çÂÍÓÚÓ˚Â ÒÚ‡ˆËÓÌ‡Ì˚Â ÚÓ˜ÍË Ì‡ ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚË ÔÓÚÂÌˆË‡Î¸ÌÓÈ ˝ÌÂ„ËË ‰Îfl ÔÂ‚‡˘ÂÌËfl ÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡. ê‡Ò-
˜ÂÚ˚ ÔÓ‚Â‰ÂÌ˚ ÏÂÚÓ‰‡ÏË G3 Ë B3LYP/6-311G(d,p) (‚ ÒÍÓ·Í‡ı, ÍÛÒË‚).

40

30

20

10

0 

O

O

N

O

2.077(2.063)

–3.9
–5.9

N

O

O

O

14.1
11.0

1.835(1.805)

14.7
14.1

CH2 = NP(OH)
+ H2O

O

O

O
C N

40.0
31.3

1.187(1.181)

1.275(1.245)
1.155(1.159)

1.523(1.540)

CH3 = NO2
+ 

H2O 
0.0

∆H (0 K), Í‡ÎÎ/ÏÓÎ¸

êËÒ. 4. ëÚ‡ˆËÓÌ‡Ì˚Â ÚÓ˜ÍË Ì‡ ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚË ÔÓÚÂÌˆË‡Î¸ÌÓÈ ˝ÌÂ„ËË ‰Îfl ÔÂ‚‡˘ÂÌËfl ÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡ ‚ ‡ˆË-ÙÓÏÛ ‚
ÔËÒÛÚÒÚ‚ËÂ ‚Ó‰˚. ÑÎËÌ˚ Ò‚flÁÂÈ (‚ ‡Ì„ÒÚÂÏ‡ı) ‚ ÍÓÏÔÎÂÍÒ‡ı ÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡ Ë Â„Ó ‡ˆË-ÙÓÏ˚ Ò ‚Ó‰ÓÈ Ë ‚ ÔÂÂıÓ‰ÌÓÏ
ÒÓÒÚÓflÌËË ‡ÒÒ˜ËÚ‡Ì˚ ÏÂÚÓ‰ÓÏ G3 Ë B3LYP/6-311G(d,p) (ÍÛÒË‚).
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Ç ÊË‰ÍÓÈ Ù‡ÁÂ, ‡ Ú‡ÍÊÂ Ì‡ ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚË, ÏÓÊÂÚ
ËÏÂÚ¸ ÏÂÒÚÓ Í‡Ú‡ÎËÁ ‚Ó‰ÓÈ. ùÌÚ‡Î¸ÔËfl Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËfl
ÍÓÏÔÎÂÍÒ‡ íçå Ò H2O ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ –8.5 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸
ÔË 0 ä (ÏÂÚÓ‰ B3LYP). Å‡¸Â Â‡ÍˆËË ËÁÓÏÂË-
Á‡ˆËË ÍÓÏÔÎÂÍÒ‡ ‡‚ÂÌ 28.9 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸, ÔÓ ‰‡ÌÌ˚Ï
‡Ò˜ÂÚÓ‚ ÏÂÚÓ‰ÓÏ B3LYP, ˜ÚÓ ·ÎËÁÍÓ Í ‡Ì‡ÎÓ„Ë˜-
Ì˚Ï ÁÌ‡˜ÂÌËflÏ ‰Îfl çå Ë Ñçå. 

4. íÂÏÓÎËÁ ÌËÚÓ˝Ú‡Ì‡
Ç ÒÎÛ˜‡Â ÌËÚÓ˝Ú‡Ì‡ (çù) ÏÂı‡ÌËÁÏ ‡ÒÔ‡‰‡

ÍÓÂÌÌ˚Ï Ó·‡ÁÓÏ ÏÂÌflÂÚÒfl. ìÒÚ‡ÌÓ‚ÎÂÌÓ, ˜ÚÓ ‚
ÓÚÎË˜ËÂ ÓÚ ÌËÚÓÁ‡ÏÂ˘ÂÌÌ˚ı ‡Ì‡ÎÓ„Ó‚ ÏÂÚ‡Ì‡,
‰Îfl ÍÓÚÓ˚ı ı‡‡ÍÚÂÌ‡ „ÓÏÓÎËÚË˜ÂÒÍ‡fl ‰ËÒÒÓ-
ˆË‡ˆËfl Ò‚flÁË C–N, ‚ ÒÎÛ˜‡Â ÌËÚÓ˝Ú‡Ì‡ ÎËÏËÚËÛ-
˛˘ÂÈ fl‚ÎflÂÚÒfl Â‡ÍˆËfl ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ„Ó ‡ÒÔ‡‰‡
(10), ÔÓıÓ‰fl˘‡fl ˜ÂÂÁ ÔflÚË˜ÎÂÌÌÓÂ ÔÂÂıÓ‰ÌÓÂ
ÒÓÒÚÓflÌËÂ:

(10)C
H2

N
O

O
H3C

H

H2C CH2

N
O

O

H2C CH2 + HNO2.

ùÌÚ‡Î¸ÔËfl ‡ÍÚË‚‡ˆËË ‰‡ÌÌÓÈ Â‡ÍˆËË ÔË 0 ä
ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ 47.4 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ (ÏÂÚÓ‰ G3), ‚ ÚÓ ‚ÂÏfl
Í‡Í ˝ÌÚ‡Î¸ÔËfl Â‡ÍˆËË (11) Ë ·‡¸Â˚ ÔÓˆÂÒÒÓ‚
(12) Ë (13) ÔÂ‚˚¯‡˛Ú 60 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ (Ú‡·Î.): 

(11)

(12)

(13)

èÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Â ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú˚ Ì‡ıÓ‰flÚÒfl ‚ ÌÂÔÎÓ-
ıÓÏ ÒÓ„Î‡ÒËË Í‡Í Ò ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ÏË ‰‡ÌÌ˚-
ÏË [11, 26], Ú‡Í Ë Ò ÌÂ‰‡‚ÌËÏË ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËÏË
‡Ò˜ÂÚ‡ÏË ÏÂÚÓ‰ÓÏ B3LYP/6-311 + G(3df,2p) [20].
ëÎÂ‰ÛÂÚ ÓÚÏÂÚËÚ¸, ˜ÚÓ ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡ÌËÂ ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌ-
ÌÓ ·ÓÎ¸¯Â„Ó ·‡ÁËÒ‡ [20] ÌÂ ÔË‚ÂÎÓ Í Á‡ÏÂÚÌÓÏÛ
ËÁÏÂÌÂÌË˛ ‚ÂÎË˜ËÌ, ‡ÒÒ˜ËÚ˚‚‡ÂÏ˚ı ÏÂÚÓ‰ÓÏ
B3LYP. ùÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â ‚ÂÎË˜ËÌ˚ ˝ÌÂ„ËË
‡ÍÚË‚‡ˆËË ÚÂÏÓÎËÁ‡ çù ‚‡¸ËÛ˛ÚÒfl ÓÚ 45 [27]
‰Ó 46 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ [11] Ë ıÓÓ¯Ó ÒÓ„Î‡ÒÛ˛ÚÒfl Ò ‚Â-
ÎË˜ËÌÓÈ ·‡¸Â‡ Â‡ÍˆËË (10), ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌÓÈ Ì‡-
ÏË ÏÂÚÓ‰ÓÏ G3, ̃ ÚÓ ÔÓ‰Ú‚ÂÊ‰‡ÂÚ ÔÂ‰ÎÓÊÂÌÌ˚È
‡ÌÂÂ ÏÂı‡ÌËÁÏ ÚÂÏÓÎËÁ‡ çù [4].

ç‡ ÓÒÌÓ‚Â ‡Ì‡ÎËÁ‡ ‰‡ÌÌ˚ı ÔÓ ÏÌÓ„ÓÙÓÚÓÌÌÓÈ
‰ËÒÒÓˆË‡ˆËË çù ‚ ÔÛ˜Í‡ı ‡‚ÚÓ˚ ‡·ÓÚ˚ [11] ÔÓÎÛ-
˜ËÎË Ú‡ÍÊÂ ÓˆÂÌÍÛ ̋ ÌÂ„ËË Ò‚flÁË C–N, ÍÓÚÓ‡fl ÓÍ‡-
Á‡Î‡Ò¸ ‡‚Ì‡ 56.4 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸, ˜ÚÓ ÌÂÒÍÓÎ¸ÍÓ ÌËÊÂ
‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌÓÈ Ì‡ÏË ÏÂÚÓ‰ÓÏ G3 – 60.4 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸,
ÌÓ ‚˚¯Â ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú‡ ‡Ò˜ÂÚ‡ ÏÂÚÓ‰ÓÏ B3LYP –
52.7 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸.

áÄäãûóÖçàÖ
í‡ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ÒÓ„Î‡ÒÌÓ ÔÓ‚Â‰ÂÌÌ˚Ï ‡Ò˜Â-

Ú‡Ï Ë ‚ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚ËË Ò ÔÂ‰ÎÓÊÂÌÌ˚ÏË ‡ÌÂÂ ÏÂ-
ı‡ÌËÁÏ‡ÏË ÚÂÏÓÎËÁ‡ [4] ÌËÚÓÁ‡ÏÂ˘ÂÌÌ˚ı ÔÓ-
ËÁ‚Ó‰Ì˚ı ÏÂÚ‡Ì‡, ÔÂ‚Ë˜ÌÓÈ ÒÚ‡‰ËÂÈ fl‚ÎflÂÚÒfl Â-
‡ÍˆËfl ‡‰ËÍ‡Î¸ÌÓ„Ó ‡ÒÔ‡‰‡. ä‡Í Ë ÒÎÂ‰Ó‚‡ÎÓ

H3C–C–NO2 H3C=CH2• •NO2,+
H2

C
H2

N
O

O
H3C C

H2
N

N
H3C

O

C
H

N
O

O
H3C

H
H3C CH

N
OHO

ÓÊË‰‡Ú¸, ÒÓ„Î‡ÒÌÓ ‰‡ÌÌ˚Ï ‡Ò˜ÂÚÓ‚ Ò ËÒÔÓÎ¸ÁÓ‚‡-
ÌËÂÏ Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ÚÓ˜ÌÓÈ Ì‡ ÒÂ„Ó‰Ìfl¯ÌËÈ ‰ÂÌ¸ ÏÂÚÓ-
‰ËÍË G3, Ò Û‚ÂÎË˜ÂÌËÂÏ ˜ËÒÎ‡ NO2-„ÛÔÔ ˝ÌÂ„Ëfl
Ò‚flÁË C–N ÛÏÂÌ¸¯‡ÂÚÒfl ÓÚ 58.2 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ ‚ ÌËÚ-
ÓÏÂÚ‡ÌÂ (çå) ‰Ó 49.5 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ ‚ ÚËÌËÚÓÏÂ-
Ú‡ÌÂ (íçå). èË ˝ÚÓÏ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì‡fl ˝ÌÂ-
„Ëfl ‡ÍÚË‚‡ˆËË ÚÂÏÓÎËÁ‡ çå ÔÂÍ‡ÒÌÓ ÒÓ„Î‡ÒÛ-
ÂÚÒfl Ò ‡Ò˜ÂÚÌ˚Ï ÁÌ‡˜ÂÌËÂÏ ˝ÌÂ„ËË ‡ÍÚË‚‡ˆËË
‡‰ËÍ‡Î¸ÌÓ„Ó ‡ÒÔ‡‰‡. Ç ÒÎÛ˜‡Â ÚËÌËÚÓÏÂÚ‡Ì‡
˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓÂ ÁÌ‡˜ÂÌËÂ ˝ÌÂ„ËË ‡ÍÚË‚‡ˆËË
ÓÍ‡Á‡ÎÓÒ¸ Á‡ÏÂÚÌÓ ÌËÊÂ ‡Ò˜ÂÚÌÓ„Ó.

ëÓ„Î‡ÒÌÓ ‡Ò˜ÂÚ‡Ï, ÒÎÂ‰Û˛˘ÂÈ ÔÓ ‚ÂÎË˜ËÌÂ
˝ÌÂ„ËË ‡ÍÚË‚‡ˆËË fl‚ÎflÂÚÒfl ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËfl ÌËÚÓ-
ÔÓËÁ‚Ó‰Ì˚ı ÏÂÚ‡Ì‡ ‚ ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛˘ËÂ ‡ˆË-ÙÓ-
Ï˚, ·‡¸Â ÍÓÚÓÓÈ Ú‡ÍÊÂ Á‡ÏÂÚÌÓ ÒÌËÊ‡ÂÚÒfl ÔÓ ÏÂ-
Â Û‚ÂÎË˜ÂÌËfl ˜ËÒÎ‡ NO2-„ÛÔÔ – ÓÚ 63.8 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸
‰Îfl çå ‰Ó 51.4 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ ‚ íçå. Ç ÚÓ ÊÂ ‚ÂÏfl
·‡¸Â ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË ‚ ÌËÚËÚ ÏÂÌflÂÚÒfl ‚ÂÒ¸Ï‡
ÌÂÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸ÌÓ (ÓÚ 66.8 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ ‚ ÒÎÛ˜‡Â ÌËÚÓ-
ÏÂÚ‡Ì‡ ‰Ó 59.2 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ ‰Îfl ÌËÚÓÙÓÏ‡). í‡-
ÍËÏ Ó·‡ÁÓÏ, ÔÓ ÏÂÂ ÓÒÚ‡ ÍÓÎË˜ÂÒÚ‚‡ NO2-
„ÛÔÔ ÓÎ¸ ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË ‚ ÌËÚËÚ Ô‡‰‡ÂÚ, ‚ ÚÓ
‚ÂÏfl Í‡Í ‡ÍÚË‚‡ˆËÓÌÌ˚È ·‡¸Â ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË ‚
‡ˆË-ÙÓÏÛ ÔË·ÎËÊ‡ÂÚÒfl Í ˝ÌÂ„ËË ‡Á˚‚‡ C–N
Ò‚flÁË. íÂÏ ÌÂ ÏÂÌÂÂ ‡‰ËÍ‡Î¸Ì˚È ‡ÒÔ‡‰ ‰ÓÎÊÂÌ
ÔÂÓ·Î‡‰‡Ú¸ Á‡ Ò˜ÂÚ ·ÓÎ¸¯ÂÈ ‚ÂÎË˜ËÌ˚ ÔÂ‰˝ÍÒ-
ÔÓÌÂÌˆË‡Î¸ÌÓ„Ó ÏÌÓÊËÚÂÎfl ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ˚ ÒÍÓÓÒÚË
Â‡ÍˆËË ‡ÒÔ‡‰‡ ÔÓ Ò‡‚ÌÂÌË˛ Ò Ú‡ÍÓ‚˚Ï ‰Îfl Â-
‡ÍˆËË ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË ‚ ‡ˆË-ÙÓÏÛ. 

ìÒÚ‡ÌÓ‚ÎÂÌÓ, ˜ÚÓ ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËfl ‚ ‡ˆË-ÙÓÏÛ
ÏÓÊÂÚ Ó˜ÂÌ¸ ˝ÙÙÂÍÚË‚ÌÓ Í‡Ú‡ÎËÁËÓ‚‡Ú¸Òfl ‚Ó-
‰ÓÈ. èÓ˝ÚÓÏÛ ˝Ú‡ Â‡ÍˆËfl ÏÓÊÂÚ Ë„‡Ú¸ ‚‡ÊÌÛ˛
ÓÎ¸ ÔË ËÁÛ˜ÂÌËË ıËÏËË ‰‡ÌÌ˚ı ‚Â˘ÂÒÚ‚ ‚ ÊË‰-
ÍÓÈ Ù‡ÁÂ. éÌ‡ ÏÓÊÂÚ Ó·˙flÒÌËÚ¸, Ì‡ÔËÏÂ, ÒÛ˘Â-
ÒÚ‚ÂÌÌÓÂ ‚ÎËflÌËÂ ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚË Ì‡ ÚÂÏË˜ÂÒÍÓÂ
‡ÁÎÓÊÂÌËÂ íçå [8]. ùÌÚ‡Î¸ÔËfl Ó·‡ÁÓ‚‡ÌËfl ÍÓÏ-
ÔÎÂÍÒÓ‚ ÌËÚÓÔÓËÁ‚Ó‰Ì˚ı ÏÂÚ‡Ì‡ Ò ‚Ó‰ÓÈ ‚ÓÁ‡Ò-
Ú‡ÂÚ ÔÓ ÏÂÂ Û‚ÂÎË˜ÂÌËfl ÍÓÎË˜ÂÒÚ‚‡ ÌËÚÓ-„ÛÔÔ
ÓÚ –5.9 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ ‰Îfl çå ‰Ó –8.5 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ ‰Îfl
íçå (ÏÂÚÓ‰ B3LYP). ÄÍÚË‚‡ˆËÓÌÌ˚È ·‡¸Â ÔÓ-
ÒÎÂ‰Û˛˘ÂÈ ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË ËÁÏÂÌflÂÚÒfl ‚ fl‰Û çå –
íçå ‚ÂÒ¸Ï‡ ÌÂÁÌ‡˜ËÚÂÎ¸ÌÓ Ë ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ ÓÍÓÎÓ
40 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ (G3). ëÎÂ‰ÛÂÚ ÓÚÏÂÚËÚ¸, ˜ÚÓ ‚ ‰‡Ì-
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ÌÓÏ ÒÎÛ˜‡Â ‡ÒıÓÊ‰ÂÌËÂ ÏÂÊ‰Û ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú‡ÏË
B3LYP Ë G3 ‡Ò˜ÂÚÓ‚ ‚ÂÒ¸Ï‡ ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌÓ Ë ÒÓ-
ÒÚ‡‚ÎflÂÚ ÓÍÓÎÓ 10 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ ‰Îfl çå Ë Ñçå. 

èË ÔÂÂıÓ‰Â ÓÚ ÌËÚÓÁ‡ÏÂ˘ÂÌÌ˚ı ‡Ì‡ÎÓ„Ó‚
ÏÂÚ‡Ì‡ Í ̋ Ú‡ÌÛ ÔÓfl‚ÎflÂÚÒfl ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚ¸ ÌÓ‚Ó„Ó ÏÓ-
ÎÂÍÛÎflÌÓ„Ó Í‡Ì‡Î‡ Â‡ÍˆËË – ‡ÒÔ‡‰‡ Ì‡ ˝ÚËÎÂÌ Ë
‡ÁÓÚËÒÚÛ˛ ÍËÒÎÓÚÛ. èË˜ÂÏ ·‡¸Â ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ„Ó
Í‡Ì‡Î‡ ‡ÒÔ‡‰‡ ÔËÏÂÌÓ Ì‡ 13–16 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ ÌËÊÂ
˝ÌÚ‡Î¸ÔËË Â‡ÍˆËË ‡‰ËÍ‡Î¸ÌÓ„Ó ‡ÒÔ‡‰‡ Ë ·‡-
¸ÂÓ‚ Â‡ÍˆËÈ ËÁÓÏÂËÁ‡ˆËË. é‰Ì‡ÍÓ ÒÎÂ‰ÛÂÚ
ÓÚÏÂÚËÚ¸, ˜ÚÓ ÔË Ó˜ÂÌ¸ ‚˚ÒÓÍËı ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ‡ı
(≥2000 ä) ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ‡ ÒÍÓÓÒÚË ‡‰ËÍ‡Î¸ÌÓ„Ó Í‡Ì‡-
Î‡ ‡ÒÔ‡‰‡ (11) Á‡ Ò˜ÂÚ ·ÓÎ¸¯ÂÈ ‚ÂÎË˜ËÌ˚ ÔÂ‰-
˝ÍÒÔÓÌÂÌÚ‡ ÏÓÊÂÚ Ò‡‚ÌflÚ¸Òfl Ò ÍÓÌÒÚ‡ÌÚÓÈ ÒÍÓ-
ÓÒÚË Â‡ÍˆËË ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓ„Ó ‡ÒÔ‡‰‡ (10).

ë‡‚ÌÂÌËÂ ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍË ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚ı Ë ˝ÍÒ-
ÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı ‚ÂÎË˜ËÌ ÔÓÍ‡Á˚‚‡ÂÚ, ˜ÚÓ ÏÂÚÓ‰
G3, Í‡Í Ë ÓÊË‰‡ÎÓÒ¸, Ò ÚÓ˜ÌÓÒÚ¸˛ ~(1–2) ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸
‚ÓÒÔÓËÁ‚Ó‰ËÚ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â ‚ÂÎË˜ËÌ˚. àÒ-
ÍÎ˛˜ÂÌËÂ ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ ˝ÌÂ„Ëfl ‡ÍÚË‚‡ˆËË ÚÂÏÓÎË-
Á‡ íçå. åÂÚÓ‰ B3LYP/6-311G(d,p), ÌÂÒÏÓÚfl Ì‡
‚ÂÌÛ˛ ÔÂÂ‰‡˜Û Í‡˜ÂÒÚ‚ÂÌÌÓÈ Í‡ÚËÌ˚, ÒËÒÚÂÏ‡ÚË-
˜ÂÒÍË ÌÂ‰ÓÓˆÂÌË‚‡ÂÚ ‚ÂÎË˜ËÌ˚ ˝ÌÂ„ÂÚË˜ÂÒÍËı ·‡-
¸ÂÓ‚ (‡ÒıÓÊ‰ÂÌËÂ Ò G3 ‰ÓÒÚË„‡ÂÚ ~5 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸). 
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