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Ç Ì‡˜‡ÎÂ 60-ı „Ó‰Ó‚ ÔÓ¯ÎÓ„Ó ÒÚÓÎÂÚËfl ·˚ÎÓ
Ó·Ì‡ÛÊÂÌÓ, ˜ÚÓ ÒÍÓÓÒÚ¸ ÒÔËÌ-Â¯ÂÚÓ˜ÌÓÈ Â-
Î‡ÍÒ‡ˆËË ËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚ ‡ÓÏ‡ÚË˜ÂÒÍËı ÏÓÎÂÍÛÎ,
ËÏÂ˛˘Ëı ÓÒ¸ ÒËÏÏÂÚËË ÚÂÚ¸Â„Ó ÔÓfl‰Í‡ ËÎË
‚˚¯Â, ‡ÌÓÏ‡Î¸ÌÓ ‚˚ÒÓÍ‡ [1, 2], Ì‡ÔËÏÂ, ‰Îfl
‡ÌËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚ ·ÂÌÁÓÎ‡ Ë ÍÓÓÌÂÌ‡ ÒÍÓÓÒÚ¸
Ô‡‡Ï‡„ÌËÚÌÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË ‚ ‡ÒÚ‚ÓÂ ÓÍ‡Á‡Î‡Ò¸
Ì‡ Ó‰ËÌ–‰‚‡ ÔÓfl‰Í‡ ‚˚¯Â, ˜ÂÏ ‚ ÏÂÌÂÂ ÒËÏÏÂÚ-
Ë˜Ì˚ı ‡‰ËÍ‡Î‡ı. Ö˘Â ·ÓÎÂÂ ‚˚ÒÓÍ‡fl ÒÍÓÓÒÚ¸
ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË ·˚Î‡ Ó·Ì‡ÛÊÂÌ‡ ÔÓÁÊÂ ‚ ‡ÌËÓÌ-‡-
‰ËÍ‡ÎÂ ÙÛÎÎÂÂÌ‡ [3] Ë Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡Î‡ı fl‰‡
ˆËÍÎÓ‡ÎÍ‡ÌÓ‚ [4–6]. 

àÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌËfl ÔÓÍ‡Á‡ÎË, ˜ÚÓ Ì‡·Î˛‰‡ÂÏÛ˛
‡ÌÓÏ‡Î¸ÌÓ ·˚ÒÚÛ˛ ÒÔËÌ-Â¯ÂÚÓ˜ÌÛ˛ ÂÎ‡ÍÒ‡-
ˆË˛ ‚ ËÓÌ-‡‰ËÍ‡Î‡ı ‚˚ÒÓÍÓÒËÏÏÂÚË˜Ì˚ı ÏÓ-
ÎÂÍÛÎ ‚ ‡ÒÚ‚ÓÂ ÌÂ Û‰‡ÂÚÒfl Ó·˙flÒÌËÚ¸ Ú‡‰ËˆË-
ÓÌÌ˚ÏË ÏÂı‡ÌËÁÏ‡ÏË ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË, Ú‡ÍËÏË Í‡Í
ÏÓ‰ÛÎflˆËfl ‡ÌËÁÓÚÓÔÌ˚ı Ò‚ÂıÚÓÌÍËı ‚Á‡ËÏÓ-
‰ÂÈÒÚ‚ËÈ (ëíÇ) Ë 

 

g

 

-ÚÂÌÁÓ‡ ı‡ÓÚË˜ÂÒÍËÏ ÏÓÎÂÍÛ-
ÎflÌ˚Ï ‰‚ËÊÂÌËÂÏ ËÎË ÏÓ‰ÛÎflˆËfl ËÁÓÚÓÔÌÓ„Ó
ëíÇ Á‡ Ò˜ÂÚ ÔÂÂıÓ‰Ó‚ ÏÂÊ‰Û ËÒÍ‡ÊÂÌÌ˚ÏË flÌ-
ÚÂÎÎÂÓ‚ÒÍËÏË ÒÚÛÍÚÛ‡ÏË, ‡ Ú‡ÍÊÂ ÒÔËÌ-‚‡-
˘‡ÚÂÎ¸Ì˚Ï ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÂÏ [2, 7]. Ç Ì‡ÒÚÓfl˘ÂÂ
‚ÂÏfl Ì‡Ë·ÓÎÂÂ ‚ÂÓflÚÌÓÈ ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎflÂÚÒfl „ËÔÓ-
ÚÂÁ‡ Ó ÚÓÏ, ˜ÚÓ ÛÔÓÏflÌÛÚ‡fl ‡ÌÓÏ‡Î¸Ì‡fl ÂÎ‡ÍÒ‡-
ˆËfl Ò‚flÁ‡Ì‡ ÒÓ ÒÔËÌ-Ó·ËÚ‡Î¸Ì˚Ï ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ë-
ÂÏ ‚ Ú‡ÍËı ‡‰ËÍ‡Î‡ı [2–7]. é‰Ì‡ÍÓ, ÌÂÒÏÓÚfl Ì‡
ÏÌÓ„Ó˜ËÒÎÂÌÌ˚Â ÔÓÔ˚ÚÍË, ÔÂ‰ÎÓÊËÚ¸ ÍÓÌÍÂÚ-
ÌÛ˛ ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍÛ˛ ÏÓ‰ÂÎ¸ Ó·ÒÛÊ‰‡ÂÏÓÈ ÂÎ‡Í-
Ò‡ˆËË ‰Ó ÒËı ÔÓ ÌÂ Û‰‡ÎÓÒ¸. 

é‰ÌËÏ ËÁ Ù‡ÍÚÓÓ‚, Á‡ÚÛ‰Ìfl˛˘Ëı ÒÓÁ‰‡ÌËÂ
ÚÂÓËË Ô‡‡Ï‡„ÌËÚÌÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË ‚˚ÒÓÍÓÒËÏ-

ÏÂÚË˜Ì˚ı ‡‰ËÍ‡ÎÓ‚, fl‚ÎflÂÚÒfl ÓÚÒÛÚÒÚ‚ËÂ ˝ÍÒ-
ÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓÈ ËÌÙÓÏ‡ˆËË Ó ÔËÓ‰Â ÒÓÒÚÓfl-
ÌËfl, ‚ ÍÓÚÓÓÏ ÒÔËÌ ÌÂÒÔ‡ÂÌÌÓ„Ó ˝ÎÂÍÚÓÌ‡ ÒÚ‡-
ÌÓ‚ËÚÒfl ˝ÙÙÂÍÚË‚ÌÓ Ò‚flÁ‡ÌÌ˚Ï Ò ‰Û„ËÏË
ÒÚÂÔÂÌflÏË Ò‚Ó·Ó‰˚. ç‡ÔËÏÂ, ‚ ÒÎÛ˜‡Â Ì‡Ë·ÓÎÂÂ
ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌÌÓ„Ó ‡ÌËÓÌ-‡‰ËÍ‡Î‡ ·ÂÌÁÓÎ‡ ‚ Í‡˜Â-
ÒÚ‚Â Ú‡ÍÓ„Ó ÒÓÒÚÓflÌËfl Ó·ÒÛÊ‰‡ÂÚÒfl ‰‚‡Ê‰˚ ‚˚-
ÓÊ‰ÂÌÌÓÂ ÓÒÌÓ‚ÌÓÂ ‚Ë·ÓÌÌÓÂ ÒÓÒÚÓflÌËÂ [2], ‚
ÍÓÚÓÓÏ ÏÓÊÂÚ ·˚Ú¸ ÌÂÌÛÎÂ‚˚Ï ÒÂ‰ÌÂÂ ÁÌ‡˜Â-
ÌËÂ ÔÓÂÍˆËË Ó·ËÚ‡Î¸ÌÓ„Ó ÏÓÏÂÌÚ‡ Ì‡ ÓÒ¸ ÒËÏ-
ÏÂÚËË. Ç ‡ÏÍ‡ı Ú‡ÍËı ÔÂ‰ÒÚ‡‚ÎÂÌËÈ ÏÓÊÌÓ ÔÓ-
ÎÛ˜ËÚ¸ ‡ÁÛÏÌÛ˛ ÓˆÂÌÍÛ ÒÍÓÓÒÚË ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË
‡ÌËÓÌ-‡‰ËÍ‡Î‡ ·ÂÌÁÓÎ‡ [7], Ó‰Ì‡ÍÓ ÔÓ‰Ó·Ì‡fl ‡-
„ÛÏÂÌÚ‡ˆËfl ÌÂÛ·Â‰ËÚÂÎ¸Ì‡ ‚ ÒÎÛ˜‡Â ÌÂÒËÏÏÂÚË˜-
Ì˚ı ̃ ‡ÒÚËˆ, Û ÍÓÚÓ˚ı ‚˚ÓÊ‰ÂÌËÂ ÔÓ ÒËÏÏÂÚËË
ÓÚÒÛÚÒÚ‚ÛÂÚ, ‡ Ô‡‡Ï‡„ÌËÚÌ‡fl ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËfl ËÏÂÂÚ
‚˚ÒÓÍÛ˛ ÒÍÓÓÒÚ¸ [4–6].

éÚÏÂÚËÏ, ˜ÚÓ ËÁÛ˜ÂÌËÂ Ô‡‡Ï‡„ÌËÚÌÓÈ ÂÎ‡Í-
Ò‡ˆËË ‚ ‚˚ÒÓÍÓÒËÏÏÂÚË˜Ì˚ı ÏÓÎÂÍÛÎflÌ˚ı
ÒÚÛÍÚÛ‡ı ËÏÂÂÚ ÌÂ ÚÓÎ¸ÍÓ ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍÓÂ ÁÌ‡˜Â-
ÌËÂ. ëËÏÏÂÚË˜Ì˚Â ÒÚÛÍÚÛ˚ (ÙÛÎÎÂÂÌ˚, ÙÛÎ-
ÎÂËÚ˚, Ì‡ÌÓÚÛ·ÍË) fl‚Îfl˛ÚÒfl ÔÂÒÔÂÍÚË‚Ì˚ÏË
Ó·˙ÂÍÚ‡ÏË ‰Îfl ÒÓÁ‰‡ÌËfl Ì‡ÌÓ‡ÁÏÂÌ˚ı ÛÒÚÓÈÒÚ‚
ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ˝ÎÂÍÚÓÌËÍË Ë ÒÔËÌÚÓÌËÍË [8], Ë ‚
ÌËı ‰ÓÎÊÌ‡ ·˚Ú¸ Ó·ÂÒÔÂ˜ÂÌ‡ ‚ÓÁÏÓÊÌÓÒÚ¸ ÛÔ‡‚-
ÎÂÌËfl ÒÓÒÚÓflÌËflÏË ÓÚ‰ÂÎ¸Ì˚ı ÒÔËÌÓ‚ Ë, ÒÎÂ‰Ó‚‡-
ÚÂÎ¸ÌÓ, ‰ÓÒÚ‡ÚÓ˜ÌÓ ÏÂ‰ÎÂÌÌ‡fl Ô‡‡Ï‡„ÌËÚÌ‡fl Â-
Î‡ÍÒ‡ˆËfl ˝ÚËı ÒÓÒÚÓflÌËÈ. 

àÓÌ-‡‰ËÍ‡Î˚, ‚ ÍÓÚÓ˚ı Ó·Ì‡ÛÊÂÌ‡ ‡ÌÓ-
Ï‡Î¸Ì‡fl Ô‡‡Ï‡„ÌËÚÌ‡fl ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËfl, fl‚Îfl˛ÚÒfl
ÒÚÛÍÚÛÌÓ-ÌÂÊÂÒÚÍËÏË [9], Ë ‚ÂÒ¸Ï‡ ‚ÂÓflÚÌÓ,
˜ÚÓ ËÏÂÂÚÒfl Ò‚flÁ¸ ÏÂÊ‰Û Ó·ÒÛÊ‰‡ÂÏÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆË-
ÂÈ Ë ‚ÌÛÚËÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ ‰ËÌ‡ÏËÍÓÈ ‚ Ú‡ÍËı ˜‡-
ÒÚËˆ‡ı. ÑÎfl ‰ÂÚ‡Î¸ÌÓ„Ó ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌËfl Ú‡ÍÓÈ Ò‚flÁË
ÌÂÓ·ıÓ‰ËÏ ÚÂÓÂÚË˜ÂÒÍËÈ ‡Ì‡ÎËÁ ‡‰Ë‡·‡ÚË˜Â-
ÒÍÓÈ ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚË ÔÓÚÂÌˆË‡Î¸ÌÓÈ ˝ÌÂ„ËË (èèù)
ÓÒÌÓ‚ÌÓ„Ó ÒÓÒÚÓflÌËfl ËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚.

Ç ‰‡ÌÌÓÏ ÒÓÓ·˘ÂÌËË ÔË‚Â‰ÂÌÓ Í‡ÚÍÓÂ ÓÔËÒ‡-
ÌËÂ ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÓ‚ Ú‡ÍÓ„Ó ‡Ì‡ÎËÁ‡ Ì‡ ÔËÏÂÂ Í‡-
ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚ fl‰‡ ‡ÎÍËÎÁ‡ÏÂ˘ÂÌÌ˚ı ˆËÍÎÓ-
„ÂÍÒ‡ÌÓ‚ (R–C
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) Ë Ëı Ò‡‚ÌÂÌËÂ Ò ˝ÍÒÔÂËÏÂÌ-
Ú‡Î¸Ì˚ÏË ‰‡ÌÌ˚ÏË Ó ÚÂÏÔÂ‡ÚÛÌÓÈ Á‡‚ËÒËÏÓÒÚË
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ÅÓÓ‚ÍÓ‚ 

 

Ë ‰

 

.

 

ÒÍÓÓÒÚË Ô‡‡Ï‡„ÌËÚÌÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡Ì-
Ì˚ı Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚.

èÓ‚Â‰ÂÌÌÓÂ ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌËÂ ÔÓÁ‚ÓÎËÎÓ ‚ÔÂ‚˚Â
ÔÓÍ‡Á‡Ú¸, ˜ÚÓ Ó·ÒÛÊ‰‡ÂÏ‡fl ˝ÙÙÂÍÚË‚Ì‡fl ÒÔËÌ-Â-
¯ÂÚÓ˜Ì‡fl ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËfl Ò‚flÁ‡Ì‡ Ò ÏÌÓ„ÓflÏÌÓÈ ÒÚÛÍ-
ÚÛÓÈ èèù Ë ÌËÁÍËÏ ·‡¸ÂÓÏ ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘ÂÌËfl.

àÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌËÂ èèù Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚ ˆËÍÎÓ-
„ÂÍÒ‡ÌÓ‚ ÔÓ‚Ó‰ËÎË ÒÚ‡Ì‰‡ÚÌ˚Ï ÏÂÚÓ‰ÓÏ
UB3LYP/6–31G*, ËÒÔÓÎ¸ÁÛfl ÔÓ„‡ÏÏÛ GAMESS
[10]. ÑÂÚ‡Î¸ÌÓÂ Ó·ÒÛÊ‰ÂÌËÂ ÂÁÛÎ¸Ú‡ÚÓ‚ ‡Ò˜ÂÚÓ‚
·Û‰ÂÚ ‰‡ÌÓ ‚ ·ÓÎÂÂ ÔÓ‰Ó·ÌÓÈ ÔÛ·ÎËÍ‡ˆËË. 

éÒÌÓ‚Ì˚Â ÓÒÓ·ÂÌÌÓÒÚË èèù Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡-
ÎÓ‚ ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌÌ˚ı ‡ÎÍËÎÁ‡ÏÂ˘ÂÌÌ˚ı ˆËÍÎÓ„ÂÍ-
Ò‡ÌÓ‚ ÏÓ„ÛÚ ·˚Ú¸ ‡ÒÒÏÓÚÂÌ˚ Ì‡ ÔËÏÂÂ ‚˚ÒÓ-
ÍÓÒËÏÏÂÚË˜ÌÓÈ ÌÂÁ‡ÏÂ˘ÂÌÌÓÈ ÏÓÎÂÍÛÎ˚ ˆËÍÎÓ-
„ÂÍÒ‡Ì‡. àÁ‚ÂÒÚÌÓ, ˜ÚÓ èèù Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡Î‡
ˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡Ì‡ ÓÔÂ‰ÂÎflÂÚÒfl ˝ÙÙÂÍÚÓÏ üÌ‡–íÂÎ-
ÎÂ‡ Ë fl‚ÎflÂÚÒfl ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚ¸˛ ÍÓÌË˜ÂÒÍÓ„Ó ÔÂÂ-
ÒÂ˜ÂÌËfl [11]. íÓ˜ÍÂ ÔÂÂÒÂ˜ÂÌËfl ÓÚ‚Â˜‡ÂÚ 
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d

 

ÒÚÛÍÚÛ‡ Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡Î‡ Ò ‚˚ÓÊ‰ÂÌÌ˚Ï ÓÒ-
ÌÓ‚Ì˚Ï ÒÓÒÚÓflÌËÂÏ, ÍÓÚÓ‡fl ÌÂ fl‚ÎflÂÚÒfl ÒÚ‡ˆËÓ-
Ì‡ÌÓÈ. é·ıÓ‰ ÚÓ˜ÍË ÔÂÂÒÂ˜ÂÌËfl ÓÒÛ˘ÂÒÚ‚ÎflÂÚÒfl
Ò ÔÓÌËÊÂÌËÂÏ ÒËÏÏÂÚËË ‰Ó 

 

C

 

2

 

h

 

 Ë ÔÎ‡‚Ì˚Ï ËÁÏÂÌÂ-

ÌËÂÏ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓ„Ó ÒÓÒÚÓflÌËfl ‚‰ÓÎ¸ ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú˚,
ÓÚ‚Â˜‡˛˘ÂÈ ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘ÂÌË˛. Ç ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘Â-
ÌËË Û˜‡ÒÚ‚Û˛Ú ¯ÂÒÚ¸ ÒÚ‡ˆËÓÌ‡Ì˚ı ÒÚÛÍÚÛ –
ÚË ˝Í‚Ë‚‡ÎÂÌÚÌ˚ı ÏËÌËÏÛÏ‡ Ë ÚË ÔÂÂıÓ‰Ì˚ı
ÒÓÒÚÓflÌËfl. ëıÂÏ‡ èèù Ë Ú‡ÌÒÙÓÏ‡ˆËfl Ó‰ÌÓÍ‡Ú-
ÌÓ Á‡ÔÓÎÌÂÌÌÓÈ ÏÓÎÂÍÛÎflÌÓÈ Ó·ËÚ‡ÎË (éáåé)

 

ˆËÍÎÓ-
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 ÔË ‰‚ËÊÂÌËË ‚‰ÓÎ¸ ÊÂÎÓ·‡ ÔÒÂ‚‰Ó-
‚‡˘ÂÌËfl ÔÓÍ‡Á‡Ì˚ Ì‡ ËÒ. 1. ä‡Í ‚Ë‰ÌÓ ËÁ ËÒÛÌÍ‡,
ÏÓÎÂÍÛÎflÌ˚Â Ó·ËÚ‡ÎË ‚ ÏËÌËÏÛÏ‡ı, ‡ Ú‡ÍÊÂ ÔÂ-
ÂıÓ‰Ì˚ı ÒÓÒÚÓflÌËflı ÓÚÎË˜‡˛ÚÒfl ÔÓ‚ÓÓÚÓÏ ÎÓ-

Í‡Î¸ÌÓÈ ÒËÒÚÂÏ˚ ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú Ì‡ Û„ÓÎ, Í‡ÚÌ˚È ,

˜ÚÓ ÓÚ‡ÊÂÌÓ ‚ Ó·ÓÁÌ‡˜ÂÌËË ÒÚÛÍÚÛ.

ä‡Í ÔÓÍ‡Á‡ÎË ‡Ì‡ÎÓ„Ë˜Ì˚Â ‡Ò˜ÂÚ˚ ‰Îfl Í‡ÚË-
ÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚ ‡ÎÍËÎÁ‡ÏÂ˘ÂÌÌ˚ı ˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡ÌÓ‚,
ÏÓÎÂÍÛÎflÌ˚Â Ó·ËÚ‡ÎË ÒÚ‡ˆËÓÌ‡Ì˚ı ÒÚÛÍÚÛ

Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚ R–C

 

6

 

 ÔÂ‰ÒÚ‡‚Îfl˛Ú ÒÓ·ÓÈ
‚ÓÁÏÛ˘ÂÌÌ˚Â ÍÓÏÔÓÌÂÌÚ˚ ‚˚ÓÊ‰ÂÌÌÓÈ 

 

e

 

g

 

 ÏÓÎÂ-

ÍÛÎflÌ˚ı Ó·ËÚ‡ÎÂÈ 

 

ˆËÍÎÓ

 

-C

 

6

 

. èèù ˝ÚËı Í‡-
ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚ ÒÓı‡Ìfl˛Ú ‚Ë‰ ÔÓ‚ÂıÌÓÒÚÂÈ
ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘ÂÌËfl Ò Ó·ıÓ‰ÓÏ ÚÓ˜ÍË ÍÓÌË˜ÂÒÍÓ„Ó

H12
+•

π
3
---

H11
+•

H12
+•

 

A(0)
TS
1

S(0)
min

S(–

 

π

 

/3)
min

A(

 

π

 

/3)
TS

S(

 

π

 

/3)
min

A(–

 

π

 

/3)
TS

1 1

11

1

 

êËÒ. 1.

 

 ëıÂÏ‡ èèù Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡Î‡ ˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡Ì‡, éáåé ÒÚ‡ˆËÓÌ‡Ì˚ı ÒÚÛÍÚÛ (TS – ÔÂÂıÓ‰Ì˚Â ÒÓÒÚÓflÌËfl) Ë ‚Ë‰
ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú˚ ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘ÂÌËfl. é·ÓÁÌ‡˜ÂÌËfl ÒÚÛÍÚÛ ‚ÍÎ˛˜‡˛Ú Ò‚ÓÈÒÚ‚‡ ÒËÏÏÂÚËË éáåé ÔÓ ÓÚÌÓ¯ÂÌË˛ Í ÔÎÓÒÍÓ-
ÒÚË ÒËÏÏÂÚËË (S ËÎË A) Ë Û„ÓÎ ÔÓ‚ÓÓÚ‡ ÎÓÍ‡Î¸ÌÓÈ ÒËÒÚÂÏ˚ ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú.
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èëÖÇÑéÇêÄôÖçàÖ äÄä ÇéáåéÜçÄü èêàóàçÄ

 

641

 

ÔÂÂÒÂ˜ÂÌËfl. Ç ÚÓ ÊÂ ‚ÂÏfl ‚˚ÒÓÚ‡ ·‡¸ÂÓ‚ Ë
˜ËÒÎÓ ÒÚ‡ˆËÓÌ‡Ì˚ı ÒÚÛÍÚÛ Ì‡ ÔÛÚË ÔÒÂ‚‰Ó‚‡-
˘ÂÌËfl ‚‡¸ËÛ˛ÚÒfl ‚ fl‰Û ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌÌ˚ı Í‡ÚË-
ÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚ (Ú‡·Î. 1).

ç‡ ËÒ. 2 ÓÚÎÓÊÂÌ˚ ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚Â ÁÌ‡-
˜ÂÌËfl ‚ÂÏÂÌË ÒÔËÌ-Â¯ÂÚÓ˜ÌÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË Í‡-
ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚ ˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡ÌÓ‚ ‚ ÔÓÎÂ Ò ËÌ‰ÛÍˆË-
ÂÈ 1 íÎ ÔË ÍÓÏÌ‡ÚÌÓÈ ÚÂÏÔÂ‡ÚÛÂ [5, 6] ‚ Á‡‚Ë-
ÒËÏÓÒÚË ÓÚ ‡Ò˜ÂÚÌÓÈ ‚˚ÒÓÚ˚ ·‡¸Â‡
ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘ÂÌËfl 

 

E

 

max

 

, ÍÓÚÓ‡fl ÓÔÂ‰ÂÎflÎ‡Ò¸ Í‡Í
‡ÁÌÓÒÚ¸ ÛÓ‚ÌÂÈ ÒÚ‡ˆËÓÌ‡Ì˚ı ÒÚÛÍÚÛ ˆËÍÎ‡
ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘ÂÌËfl, Ó·Î‡‰‡˛˘Ëı ÏËÌËÏ‡Î¸ÌÓÈ Ë
Ï‡ÍÒËÏ‡Î¸ÌÓÈ ˝ÌÂ„ËÂÈ.

é˜Â‚Ë‰Ì‡fl ÍÓÂÎflˆËfl ÏÂÊ‰Û ‚˚ÒÓÚÓÈ ·‡¸Â-
‡ ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘ÂÌËfl Ë ‚ÂÏÂÌÂÏ 

 

T

 

1

 

 ÛÍ‡Á˚‚‡ÂÚ Ì‡
‚‡ÊÌÛ˛ ÓÎ¸ ÒÚÛÍÚÛÌÓÈ ÌÂÊÂÒÚÍÓÒÚË ÍÓÎ¸ˆ‡
ÓÚÌÓÒËÚÂÎ¸ÌÓ ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘ÂÌËfl ‚ Ô‡‡Ï‡„ÌËÚÌÓÈ
ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌÌ˚ı Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚.
ÑÎfl ÔÓÎÛ˜ÂÌËfl ‰ÓÔÓÎÌËÚÂÎ¸Ì˚ı ‡„ÛÏÂÌÚÓ‚ ‚
ÔÓÎ¸ÁÛ ˝ÚÓ„Ó ÔÂ‰ÔÓÎÓÊÂÌËfl ‡‚ÚÓ‡ÏË ËÁÛ˜ÂÌ‡
ÚÂÏÔÂ‡ÚÛÌ‡fl Á‡‚ËÒËÏÓÒÚ¸ ÒÍÓÓÒÚË ÒÔËÌ-Â¯Â-
ÚÓ˜ÌÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚ ˝ÚËÎ- Ë ÏÂ-
ÚËÎˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡Ì‡ Ò ÔËÏÂÌÂÌËÂÏ ÏÂÚÓ‰‡ ‚ÂÏfl-
‡ÁÂ¯ÂÌÌÓ„Ó Ï‡„ÌËÚÌÓ„Ó ˝ÙÙÂÍÚ‡ ‚ ÂÍÓÏ·ËÌ‡-
ˆËÓÌÌÓÈ ÙÎÛÓÂÒˆÂÌˆËË ÒÔËÌ-ÍÓÂÎËÓ‚‡ÌÌ˚ı
ËÓÌ-‡‰ËÍ‡Î¸Ì˚ı Ô‡ [12].

ä‡Í Ë ‚ ÔÂ‰˚‰Û˘Ëı ‡·ÓÚ‡ı [5, 6], ·˚ÎË ËÒÒÎÂ-
‰Ó‚‡Ì˚ 

 

Ì

 

-„ÂÍÒ‡ÌÓ‚˚Â ‡ÒÚ‚Ó˚ ˆËÍÎÓ‡ÎÍ‡ÌÓ‚ ‚
‰Ë‡Ô‡ÁÓÌÂ ÍÓÌˆÂÌÚ‡ˆËÈ 0.01–0.1 å. ÑÎfl ÛÏÂÌ¸-
¯ÂÌËfl ‚ÎËflÌËfl Ô‡‡Ï‡„ÌËÚÌÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË ‡ÍˆÂÔ-
ÚÓ‡ ˝ÎÂÍÚÓÌÓ‚ ‚ ‰‡ÌÌÓÈ ‡·ÓÚÂ ·˚Î ËÒÔÓÎ¸ÁÓ-
‚‡Ì 

 

Ô‡‡

 

-ÚÂÙÂÌËÎ (

 



 

íê) (ÍÓÌˆÂÌÚ‡ˆËfl 3 ÏÍå), Û
‡ÌËÓÌ-‡‰ËÍ‡Î‡ ÍÓÚÓÓ„Ó ‚ÂÏfl ÒÔËÌ-Â¯ÂÚÓ˜ÌÓÈ
ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË ÒÓÒÚ‡‚ÎflÂÚ ÓÍÓÎÓ 4 ÏÍÒ [5]. ä˛‚ÂÚÛ Ò
ËÁÛ˜‡ÂÏ˚Ï ‡ÒÚ‚ÓÓÏ Ó·ÎÛ˜‡ÎË ÂÌÚ„ÂÌÓ‚ÒÍËÏË
ËÏÔÛÎ¸Ò‡ÏË ‰ÎËÚÂÎ¸ÌÓÒÚ¸˛ ÓÍÓÎÓ 2 ÌÒ, ÍË‚Û˛ Á‡-
ÚÛı‡ÌËfl ÙÎÛÓÂÒˆÂÌˆËË ‚ Ï‡„ÌËÚÌÓÏ ÔÓÎÂ Ò ËÌ‰ÛÍ-
ˆËÂÈ 1 íÎ Ë ‚ ÌÛÎÂ‚ÓÏ (<0.1 ÏíÎ) ÔÓÎÂ Â„ËÒÚËÓ-
‚‡ÎË Ò ÔÓÏÓ˘¸˛ Ì‡ÌÓÒÂÍÛÌ‰ÌÓ„Ó ÂÌÚ„ÂÌÓ‚ÒÍÓ„Ó
ÙÎÛÓËÏÂÚ‡ ‚ ÂÊËÏÂ Ò˜ÂÚ‡ ÓÚ‰ÂÎ¸Ì˚ı ÙÓÚÓÌÓ‚
[13].

Ç ÛÒÎÓ‚Ëflı ˝ÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡ ÔÂ‚Ë˜Ì˚Â Í‡ÚËÓÌ-
‡‰ËÍ‡Î˚ 

 

Ì

 

-„ÂÍÒ‡Ì‡ ÔÂÂ‰‡˛Ú ÔÓÎÓÊËÚÂÎ¸Ì˚È
Á‡fl‰ Ì‡ ÏÓÎÂÍÛÎ˚ ˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡ÌÓ‚ÓÈ ‰Ó·‡‚ÍË
R

 

−

 

C

 

6

 

H

 

11

 

, ËÏÂ˛˘ËÂ ·ÓÎÂÂ ÌËÁÍËÈ ÔÓÚÂÌˆË‡Î ËÓÌËÁ‡-
ˆËË [5]. åÓÎÂÍÛÎ˚ 

 

p

 

TP ‚ ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌÌÓÏ ‚ÂÏÂÌÌÓÏ
‰Ë‡Ô‡ÁÓÌÂ ÌÂ Û˜‡ÒÚ‚Û˛Ú ‚ Á‡ı‚‡ÚÂ ÔÓÎÓÊËÚÂÎ¸ÌÓ„Ó
Á‡fl‰‡ ‚ÒÎÂ‰ÒÚ‚ËÂ Ëı ÌËÁÍÓÈ ÍÓÌˆÂÌÚ‡ˆËË. é·‡-
ÁÓ‚‡ÌËÂ ‚ÓÁ·ÛÊ‰ÂÌÌ˚ı ÏÓÎÂÍÛÎ 

 

1

 

p

 

TP*, ËÁÎÛ˜‡ÚÂÎ¸-
Ì‡fl ‰ÂÁ‡ÍÚË‚‡ˆËfl ÍÓÚÓ˚ı ‚˚Á˚‚‡ÂÚ ÙÎÛÓÂÒˆÂÌ-
ˆË˛ Ó·ÎÛ˜ÂÌÌÓ„Ó ‡ÒÚ‚Ó‡, ÔÓËÒıÓ‰ËÚ, ‚ ÓÒÌÓ‚-
ÌÓÏ, ‚ ıÓ‰Â Â‡ÍˆËË 

R

 

−

 

C

 

6

 

 + 

 

p

 

TP

 

–

 

• 

 

→

 

 R

 

−

 

C

 

6

 

H

 

11

 

 + 

 

1.3

 

p

 

TP*.

ÇÂÏfl ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË äê ÔÓÎÛ˜‡ÎË ËÁ ‡Ì‡ÎËÁ‡
ÍË‚˚ı ‚ÂÏfl‡ÁÂ¯ÂÌÌÓ„Ó Ï‡„ÌËÚÌÓ„Ó ̋ ÙÙÂÍÚ‡
(Çåù), ÓÔÂ‰ÂÎflÂÏÓ„Ó Í‡Í ÓÚÌÓ¯ÂÌËÂ 

 

I

 

B

 

(

 

t

 

)/

 

I

 

0

 

(

 

t

 

) ÍË-
ÌÂÚËÍ ÒÔ‡‰‡ ËÌÚÂÌÒË‚ÌÓÒÚË ÙÎÛÓÂÒˆÂÌˆËË, ‚˚Á‚‡Ì-

H11
+•

 

Ì˚ı ËÏÔÛÎ¸ÒÓÏ Ó·ÎÛ˜ÂÌËfl Ë ËÁÏÂÂÌÌ˚ı ‚ ÒËÎ¸ÌÓÏ

 

I

 

B

 

(

 

t

 

) Ë ÌÛÎÂ‚ÓÏ 

 

I

 

0

 

(

 

t

 

) Ï‡„ÌËÚÌ˚ı ÔÓÎflı. å‡„ÌËÚÌ˚È
˝ÙÙÂÍÚ ÓÔÂ‰ÂÎflÂÚÒfl ı‡‡ÍÚÂËÒÚËÍ‡ÏË ËÓÌ-‡‰Ë-

Í‡ÎÓ‚ (R–C

 

6

 

) Ë (

 

p

 

TP

 

–•

 

), ÒÓÒÚ‡‚Îfl˛˘Ëı „ÂÏË-
Ì‡Î¸Ì˚Â Ô‡˚, ÔË˜ÂÏ ‚ÍÎ‡‰ ‡ÌËÓÌ-‡‰ËÍ‡Î‡ ‚
ÒÍÓÓÒÚ¸ ÒÔ‡‰‡ ˝ÙÙÂÍÚ‡ ÔÂÌÂ·ÂÊËÏÓ Ï‡Î. 

àÁ‚ÂÒÚÌÓ [12], ̃ ÚÓ ÒÍÓÓÒÚ¸ ÒËÌ„ÎÂÚ-ÚËÔÎÂÚÌ˚ı
ÔÂÂıÓ‰Ó‚ ‚ ËÓÌ-‡‰ËÍ‡Î¸ÌÓÈ Ô‡Â ÓÔÂ‰ÂÎflÂÚ Ì‡-
‡ÒÚ‡ÌËÂ Ï‡„ÌËÚÌÓ„Ó ˝ÙÙÂÍÚ‡ ÔË 

 

t

 

 < 10 ÌÒ, ‡ ÒÍÓ-
ÓÒÚ¸ ÒÔËÌ-Â¯ÂÚÓ˜ÌÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË ÓÔÂ‰ÂÎflÂÚ
‰ÓÎ„Ó‚ÂÏÂÌÌÓÂ ÒÌËÊÂÌËÂ ÍË‚ÓÈ Çåù. Ç Ô

 

á

 

‡ı,

H11
+•

 

í‡·ÎËˆ‡ 1. 

 

 éÚÌÓÒËÚÂÎ¸Ì˚Â ˝ÌÂ„ËË ÒÚ‡ˆËÓÌ‡Ì˚ı
ÒÚÛÍÚÛ ÊÂÎÓ·‡ ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘ÂÌËfl ‰Îfl Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡-
ÎÓ‚ R–C

 

6

 

, ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸ (UB3LYP/6–31G*)

R A(0)

 

TS

 

S(

 

±π

 

/3)
min

A(

 

±π

 

/3)

 

TS

 

S(0)

H 0.5 0 0.5 0 (min)

Me 2.9 0 – 1.5 (TS)

Et 2.2 0.3, 0.9 2.2, 0.5 0 (min)

 

ËÁÓ

 

-Pr 5.0 3.8 4.0 0 (min)

 

ÚÂÚ

 

-Bu 9.9 – – 0 (min)

 

èËÏÂ˜‡ÌËÂ. é·ÓÁÌ‡˜ÂÌËfl ÒÚÛÍÚÛ ÔË‚Â‰ÂÌ˚ ‚ ÒÓÓÚ‚ÂÚ-
ÒÚ‚ËË Ò ËÒ. 1. á‡ÏÂÒÚËÚÂÎ¸ R 

 

≠

 

 H Ì‡ıÓ‰ËÚÒfl ‚ ÔÓÎÓÊÂÌËË 1
(ÒÏ. ËÒ. 1). èÓ‰˜ÂÍÌÛÚ˚ Ï‡ÍÒËÏ‡Î¸Ì˚Â ÁÌ‡˜ÂÌËfl, ÍÓÚÓ˚Â
ÒÓÓÚ‚ÂÚÒÚ‚Û˛Ú ‚˚ÒÓÚÂ ·‡¸Â‡ ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘ÂÌËfl 

 

E

 

max

 

. èË
R = Et ÒÚÛÍÚÛ˚ S(+

 

π

 

/3) Ë S(–

 

π

 

/3), ‡ Ú‡ÍÊÂ A(+

 

π

 

/3) Ë A(

 

−π

 

/3)
˝ÌÂ„ÂÚË˜ÂÒÍË ÌÂ˝Í‚Ë‚‡ÎÂÌÚÌ˚.

H11
+·

 

10

 

2

 

0 2 4 6 8 10

 

E

 

max

 

, ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸

10

 

3

 

10

 

1

 

T

 

1

 

, ÌÒ

R = H

Et

Me

 

ËÁÓ-

 

Pr

 

ÚÂÚ-

 

Bu

 

êËÒ. 2.

 

 ùÍÒÔÂËÏÂÌÚ‡Î¸ÌÓÂ ÁÌ‡˜ÂÌËÂ ‚ÂÏÂÌË ÒÔËÌ-
Â¯ÂÚÓ˜ÌÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË 

 

T

 

1

 

 ÔË 

 

B

 

 = 1 íÎ [5, 6] ‚ Á‡‚Ë-
ÒËÏÓÒÚË ÓÚ ‚˚ÒÓÚ˚ 

 

E

 

max

 

 ·‡¸Â‡ ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘ÂÌËfl Ì‡
‡‰Ë‡·‡ÚË˜ÂÒÍÓÈ èèù ‰Îfl Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡Î‡ ˆËÍÎÓ„ÂÍ-
Ò‡Ì‡ (R = H), ˝ÚËÎˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡Ì‡ (Et), ÏÂÚËÎˆËÍÎÓ„ÂÍ-
Ò‡Ì‡ (Me), ËÁÓÔÓÔËÎˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡Ì‡ (

 

ËÁÓ

 

-Pr) Ë 

 

ÚÂÚ

 

-
·ÛÚËÎˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡Ì‡ (

 

ÚÂÚ

 

-Bu).

 

5
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ÅÓÓ‚ÍÓ‚ 

 

Ë ‰

 

.

 

(R–C

 

6

 

) Ë (

 

p

 

TP

 

–•

 

)· ÒÍÓÓÒÚ¸ ÒËÌ„ÎÂÚ-ÚËÔÎÂÚ-
Ì˚ı ÔÂÂıÓ‰Ó‚ Á‡ Ò˜ÂÚ, ‚ ÔÂ‚Û˛ Ó˜ÂÂ‰¸, ÁÌ‡˜Ë-
ÚÂÎ¸Ì˚ı Ò‚ÂıÚÓÌÍËı ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÈ ‚ Í‡ÚËÓÌ-
‡‰ËÍ‡Î‡ı ÒÛ˘ÂÒÚ‚ÂÌÌÓ ‚˚¯Â ÒÍÓÓÒÚË ÒÔËÌ-Â-
¯ÂÚÓ˜ÌÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË. Ç ˝ÚËı ÛÒÎÓ‚Ëflı ÒÌËÊÂÌËÂ
Ï‡„ÌËÚÌÓ„Ó ˝ÙÙÂÍÚ‡, Ì‡˜ËÌ‡fl Ò ÌÂÍÓÚÓÓ„Ó ‚Â-

H11
+•

 

ÏÂÌË, ÒÚ‡ÌÓ‚ËÚÒfl ÏÓÌÓ˝ÍÒÔÓÌÂÌˆË‡Î¸Ì˚Ï Ë Â„Ó
ÓÔËÒ˚‚‡ÂÚ ‚˚‡ÊÂÌËÂ [12]

(1)

„‰Â 

 

T

 

1

 

 – ‚ÂÏfl ÒÔËÌ-Â¯ÂÚÓ˜ÌÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË Í‡ÚË-
ÓÌ-‡‰ËÍ‡Î‡. è‡‡ÏÂÚ 

 

θ

 

, ‡‚Ì˚È ‰Îfl ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡Ì-
Ì˚ı ‡ÒÚ‚ÓÓ‚ ÔËÏÂÌÓ 0.12, ‚‚Â‰ÂÌ ‰Îfl Û˜ÂÚ‡
ÚÓ„Ó, ˜ÚÓ ‚ ÒËÌ„ÎÂÚÌÓ-ÍÓÂÎËÓ‚‡ÌÌÓÏ ÒÓÒÚÓfl-
ÌËË ÔÓfl‚ÎflÂÚÒfl ÚÓÎ¸ÍÓ ˜‡ÒÚ¸ ÔÂ‚Ë˜Ì˚ı ËÓÌ-‡-
‰ËÍ‡Î¸Ì˚ı Ô‡. ëÓÓÚÌÓ¯ÂÌËÂ (1) ÔÓÁ‚ÓÎflÂÚ ÓÔÂ-
‰ÂÎflÚ¸ ÁÌ‡˜ÂÌËÂ 

 

T

 

1

 

 ÔÛÚÂÏ ˝ÍÒÔÓÌÂÌˆË‡Î¸ÌÓÈ ‡Ô-
ÔÓÍÒËÏ‡ˆËË ‰ÓÎ„Ó‚ÂÏÂÌÌÓ„Ó ÒÌËÊÂÌËfl ÍË‚˚ı
Çåù (ËÒ. 3).

ç‡ ËÒ. 4 ÔË‚Â‰ÂÌ˚ Á‡‚ËÒËÏÓÒÚË ‚ÂÏÂÌË
ÒÔËÌ-Â¯ÂÚÓ˜ÌÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË ÓÚ ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ˚
‰Îfl Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚ ̋ ÚËÎˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡Ì‡ Ë ÏÂÚËÎ-
ˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡Ì‡, ÍÓÚÓ˚Â, Í‡Í Ë ÓÊË‰‡ÎÓÒ¸ ‰Îfl ÚÂ-
ÏÓ‡ÍÚË‚ËÓ‚‡ÌÌÓ„Ó Á‡ÚÓÏÓÊÂÌÌÓ„Ó ÔÒÂ‚‰Ó‚‡-
˘ÂÌËfl, ÏÓ„ÛÚ ·˚Ú¸ ÓÔËÒ‡Ì˚ Á‡ÍÓÌÓÏ ÄÂÌËÛÒ‡.
èÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Â ˝ÌÂ„ËË ‡ÍÚË‚‡ˆËË ÒÍÓÓÒÚË Ô‡‡-
Ï‡„ÌËÚÌÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚ ÏÂÚËÎ-
Ë ˝ÚËÎˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡Ì‡ ÌÂÒÍÓÎ¸ÍÓ ÌËÊÂ, ˜ÂÏ ‡Ò˜ÂÚ-
Ì˚Â ÁÌ‡˜ÂÌËfl ‚˚ÒÓÚ˚ ·‡¸Â‡ ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘ÂÌËfl
(ÒÏ. Ú‡·Î. 1), ÌÓ ÓÚÎË˜Ëfl Ò‡‚ÌËÏ˚ Ò ÔÓ„Â¯ÌÓÒÚ¸˛
ÏÂÚÓ‰‡ ‡Ò˜ÂÚ‡. ä‡Í Ë ‚ ÔÂ‰˚‰Û˘ÂÈ ‡·ÓÚÂ [5], ‰Îfl
Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡Î‡ ˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡Ì‡, „‰Â ‡ÒÒ˜ËÚ‡ÌÌ˚È
·‡¸Â ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘ÂÌËfl ÏËÌËÏ‡ÎÂÌ, ÌÂ ·˚ÎÓ Ó·Ì‡-
ÛÊÂÌÓ Á‡‚ËÒËÏÓÒÚË ÓÚ ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ˚. 

èÓÎÛ˜ÂÌÌ˚Â ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú˚ ‰‡˛Ú ‰ÓÔÓÎÌËÚÂÎ¸-
Ì˚Â ÓÒÌÓ‚‡ÌËfl ÔÓÎ‡„‡Ú¸, ˜ÚÓ ˝ÙÙÂÍÚË‚Ì‡fl ÒÔËÌ-
Â¯ÂÚÓ˜Ì‡fl ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËfl ‚ÓÁÌËÍ‡ÂÚ ÔË ‰‚ËÊÂÌËË
‚‰ÓÎ¸ ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú˚ ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘ÂÌËfl Ò ÔÂÓ‰ÓÎÂÌË-

IB t( )
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-----
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2

êËÒ. 3. äË‚˚Â ‚ÂÏfl‡ÁÂ¯ÂÌÌÓ„Ó Ï‡„ÌËÚÌÓ„Ó ˝ÙÙÂÍÚ‡ ‰Îfl ‡ÒÚ‚ÓÓ‚ 50 Ïå ˝ÚËÎˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡Ì‡ ‚ Ì-„ÂÍÒ‡ÌÂ ÔË
B = 1 íÎ Ë ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ‡ı 233 ä (1) Ë 333 ä (2).
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êËÒ. 4. íÂÏÔÂ‡ÚÛÌ‡fl Á‡‚ËÒËÏÓÒÚ¸ ÒÍÓÓÒÚË ÒÔËÌ-Â-
¯ÂÚÓ˜ÌÓÈ ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚ ˝ÚËÎˆËÍÎÓ-
„ÂÍÒ‡Ì‡ (1) Ë ÏÂÚËÎˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡Ì‡ (2) ÔË Ç = 1 íÎ.
èflÏ˚Â ÎËÌËË – ˝ÍÒÔÓÌÂÌˆË‡Î¸Ì‡fl ‡ÔÔÓÍÒËÏ‡ˆËfl
ÙÛÌÍˆËflÏË ‚Ë‰‡ ν0exp(–Ea/RT), „‰Â T – ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ‡.

Ç  ÒÎÛ˜‡Â ˝ÚËÎˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡Ì‡: ν0 ≈ 2 · 108 Ò–1, Ea ≈
≈ 1 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸, ÏÂÚËÎˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡Ì‡: ν0 ≈ 5 · 108 Ò–1,
Ea ≈ 2 ÍÍ‡Î/ÏÓÎ¸.
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ÂÏ ·‡¸Â‡, Ú.Â. Ò Ó·ıÓ‰ÓÏ ÚÓ˜ÍË ÍÓÌË˜ÂÒÍÓ„Ó ÔÂ-
ÂÒÂ˜ÂÌËfl Ì‡ èèù. 

éÚÏÂÚËÏ, ˜ÚÓ ÔÂ‰˝ÍÒÔÓÌÂÌˆË‡Î¸Ì˚È ÏÌÓÊË-
ÚÂÎ¸ ‚ ‡ÂÌËÛÒÓ‚ÓÈ Á‡‚ËÒËÏÓÒÚË ÒÍÓÓÒÚË ÂÎ‡Í-
Ò‡ˆËË Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚ ‡ÎÍËÎÁ‡ÏÂ˘ÂÌÌ˚ı ˆËÍ-
ÎÓ„ÂÍÒ‡ÌÓ‚ ÓÚ ÚÂÏÔÂ‡ÚÛ˚ ‚ÒÂ„Ó ‚ ÌÂÒÍÓÎ¸ÍÓ ‡Á
‚˚¯Â ÒÍÓÓÒÚË ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÓ‚
ˆËÍÎÓ„ÂÍÒ‡Ì‡, ÔËÏÂÌÓ ‡‚ÌÓÈ 108 Ò–1 [5]. ùÚÓ ÒÓ-
„Î‡ÒÛÂÚÒfl Ò ÚÂÏ, ˜ÚÓ ‚ Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡ÎÂ ˆËÍÎÓ„ÂÍ-
Ò‡Ì‡ ‰‚ËÊÂÌËÂ ‚‰ÓÎ¸ ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú˚ ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘Â-
ÌËfl Á‡ÚÛ‰ÌÂÌÓ ‚ Ì‡ËÏÂÌ¸¯ÂÈ ÒÚÂÔÂÌË ÔÓ Ò‡‚ÌÂ-
ÌË˛ Ò ‰Û„ËÏË ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌÌ˚ÏË Í‡ÚËÓÌ-
‡‰ËÍ‡Î‡ÏË.

èÂ‰ÒÚ‡‚ÎflÂÚÒfl Ï‡ÎÓ‚ÂÓflÚÌ˚Ï, ˜ÚÓ ‰‚ËÊÂ-
ÌËÂ ‚‰ÓÎ¸ ÊÂÎÓ·‡ ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘ÂÌËfl Ò ̋ ÌÂ„ËÂÈ, ‰Ó-
ÒÚ‡ÚÓ˜ÌÓÈ ‰Îfl ÔÂÓ‰ÓÎÂÌËfl ·‡¸Â‡, Í‡‰ËÌ‡Î¸ÌÓ
ÔÓ Ò‡‚ÌÂÌË˛ Ò ÍÓÎÂ·‡ÚÂÎ¸Ì˚Ï ‰‚ËÊÂÌËÂÏ ‚‰ÓÎ¸
ÚÓÈ ÊÂ ÍÓÓ‰ËÌ‡Ú˚ Û‚ÂÎË˜Ë‚‡ÂÚ ÍÓÌÒÚ‡ÌÚ˚ ëíÇ
‚ ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌÌ˚ı Í‡ÚËÓÌ-‡‰ËÍ‡Î‡ı, ̃ ÚÓ ÏÓ„ÎÓ ·˚
‰‡Ú¸ ‰ÓÔÓÎÌËÚÂÎ¸Ì˚È ‚ÍÎ‡‰ ‚ ÒÔËÌ-Â¯ÂÚÓ˜ÌÛ˛
ÂÎ‡ÍÒ‡ˆË˛. Ç Ò‚flÁË Ò ̋ ÚËÏ, Û˜ËÚ˚‚‡fl ÂÁÛÎ¸Ú‡Ú˚
ÔÂ‰˚‰Û˘Ëı ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡ÌËÈ ‡ÌÓÏ‡Î¸ÌÓ ·˚ÒÚÓÈ
ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËË ‚ ÒËÏÏÂÚË˜Ì˚ı ‡‰ËÍ‡Î‡ı, ÏÓÊÌÓ
Á‡ÍÎ˛˜ËÚ¸, ˜ÚÓ Ó·ÒÛÊ‰‡ÂÏ‡fl ÂÎ‡ÍÒ‡ˆËfl Ò‚flÁ‡Ì‡
ÒÓ ÒÔËÌ-Ó·ËÚ‡Î¸Ì˚Ï ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÂÏ, ‚ÓÁÌËÍ‡-
˛˘ËÏ ÔË ‰‚ËÊÂÌËË ÔÓ ÍÓÓ‰ËÌ‡ÚÂ ÔÒÂ‚‰Ó‚‡˘Â-
ÌËfl Ò Ó·ıÓ‰ÓÏ ÚÓ˜ÍË ÍÓÌË˜ÂÒÍÓ„Ó ÔÂÂÒÂ˜ÂÌËfl.
ùÙÙÂÍÚË‚ÌÓÂ ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËÂ ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓ„Ó ÒÔË-
Ì‡ Ò “Â¯ÂÚÍÓÈ” ‚ ˝ÚÓÏ ÒÎÛ˜‡Â, ÔÓ-‚Ë‰ËÏÓÏÛ, ÔÓ-
ËÒıÓ‰ËÚ ËÁ-Á‡ Ò‚flÁË ˝ÎÂÍÚÓÌÌÓ„Ó Ó·ËÚ‡Î¸ÌÓ„Ó
‰‚ËÊÂÌËfl Ò ÏÓÎÂÍÛÎflÌ˚Ï Í‡Í‡ÒÓÏ, Ú‡Í ÊÂ Í‡Í
Ë ÔË ÒÔËÌ-‚‡˘‡ÚÂÎ¸ÌÓÏ ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚ËË [14]. 

ê‡·ÓÚ‡ ‚˚ÔÓÎÌÂÌ‡ ÔË ÙËÌ‡ÌÒÓ‚ÓÈ ÔÓ‰‰ÂÊÍÂ
êÓÒÒËÈÒÍÓ„Ó ÙÓÌ‰‡ ÙÛÌ‰‡ÏÂÌÚ‡Î¸Ì˚ı ËÒÒÎÂ‰Ó‚‡-
ÌËÈ (ÔÓÂÍÚ 07–03–00576) Ë ëÓ‚ÂÚ‡ ÔÓ „‡ÌÚ‡Ï

ÔË èÂÁË‰ÂÌÚÂ êÓÒÒËË ÔÓ ÔÓ‰‰ÂÊÍÂ ‚Â‰Û˘Ëı
Ì‡Û˜Ì˚ı ¯ÍÓÎ (çò–1875.2008.3).
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