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IMUITEPUINH-4-OH MOJIEKYJIACBIHBIH
IJIEKTPOHBIK K¥YPbBLJILICBIH ECEIITEY

[MunepuanH-4-0H MOJIEKYJIACBIHBIH JEKTPOHIBIK KYPBUIBICHI PTYPJIi KBAHTThl XUMMSUIBIK SHICTEPIMEH €CENTENill, aJIbIHF-
aH HOTWOKeJIepAl e3apa CaJbICTBIPY apKbUIbI OJap/bl Kai MakcaTTa KOJIIaHyFa OOJaThIHBI aHBIKTAJJIbI.

[Munepunun-4-0H XKoHE OHBIH METHII OPIHOACKAH TY-
BIHIBLIAPBI HETI31H I KOITEreH (PU3HOIOTHSIIBIK dcepi 6ap
Iopi-1opMeKTep CHHTE3eNe . XUMHSIBIK KOCBLIBICTap-
JIBIH (DU3HKATIBIK XKOHE XMMHUSITBIK KACHETTEPIH, peaKIusFa
KaO1MEeTTUTIKTepiH OJapAbIH 3JIEKTPOHBIK KYPBIIBICHI
AHBIKTANIEL

KochuibicTapablH KEHICTIKTIK KYPBUIBICHIH KasKeTTi
JKaKKa Kapai OarbITTall CHHTE3/IeY YILIH JIe OJNapIbIH dJIeK-
TPOHIBIK KYPBUIBICBIHBIH MOJIIMETTEPI KaKeT. XUMHSIIBIK
KOCBUIBICTAPABIH, MOJIEKYIAIAPIBIH JCKTPOHIBIK KYPHI-
JIBICHIH aHBIKTAY/ 1A XKAPThLUIAH SMITUPUKAIIBIK KBAHTTHI XHU-
MUSUIBIK QICTED KOIITEl Komanbuiansl [1,2].

Bi3 Oy1 )KYMBICEIMBI3/1a TUTICPH TH-4-0H MOJICKYIaChI-
HBIH DJIEKTPOHIBIK, KYPBUIBICHIH KBAaHTThI XMMHSIIBIK TTTTIIT/
2, MUIT/II1/3 sxone MITIIT omicTepiMeH ecenTel, ajlbiHFaH
HOTIDKEIIEPII ©3apa CAJIBICTBIPBIIL, OJIap/Ibl Kaii MaKcaTTa Kojl-
JTaHyFa OONATHIHBIHA TOKTAIAMBI3.

A30TKYpaM/Ibl TeTEPOLIMKIIIBI KOCBUTBICTAPFA YKATATHIH
TUIIEPHTH-4-0H MOJIEKYJIACHI ITUKJIOTeKCaH TYBIHBLIAPHI
CHISIKTBI, OpTYPiIi MiliH e 00JIaThIHbI )KOHE OJIapIbIH IIIiHIe
«KpeCIo» MilliHi eH OpHBIKTHI ekeHiri 6enrini [3,4]. Ecen-
TEyre abIHFaH MUEPHIMH-4-0H MOJIEKYIACBIHBIH MillIiHI
1-cyperTe KeCKiH/IeNTeH.
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1-cyper. [Tunepunuu-4-on
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IMunepuanH-4-0H MOJICKYIACHIHBIH JJEKTPOHIBIK
KYPBUIBICHIH CUIIATTAATHIH, €CENTENTeH KBAHTTHI XUMHSITBIK
amasapabiH MoHAepi 1-kecTene KeaTipiireH.

KBaHTTBI XUMHSUTBIK €CeNTeY SJIiCTepiHIH KOIITiH e
(oHbIH inrinze, 013 KOJAIAHFAH JAICTEP/IE JIE) BAJICHTTI XKY-
BIKTAy KOJIJaHbLIa bl MOeKyTaHbl KypailTeIH aToMaap-
JIBIH SIIPOJTapbl MEH TOJFaH KAOATTHIH AJICKTPOHAAPhI ATOM
©3€riH Kypaiapl 1a ecenTeyre TeK BaJCHTTI JIEKTPOHIap
MEH BaJICHTTI aTOMBIK OpOUTaNBAap KoNAaHbL1a bl COH-
J1a MOJICKYJIaHbIH TOJBIK SHEPIUsCHl Keneci KOCBUIFBILI-
TApPMCH aHbIKTAIIbIHA I
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1-xecte. IlunepnanH-4-0H MOJIeKY/IACBIHBIH KBAHTThI
XHMHSUIBIK ecenTeyJepiHiH Herisri HoTHXKelepi

Ecenresres KBaHTTHI OicTepin TypIiepi
XUMHUSUTBIK HIAMaJIap MIIAaI/2 | MYIIOI1/3 MIT/III
Tounbik sueprus E , 5B -2885,1418 | -1271,0907 | -1296,6138
Tysiny xbutys: DH,,

KKaJI/MOJIb -1978,5554 -40,30 -39,73
JIurionbapik MoMeHt M, D 3,21 2,89 1,89

E o OB -12,37 -9,35 -10,32

E suor OB 3,66 1,10 0,62

Tenpeyaeri OipiHii Myle — BaJ€HTTI SIEKTPOHAAP-
JIBIH, aTOMJap e3eKTepi MeH 0acKa 3ICKTPOHIAP/IbIH
epiciHjieri KHHETHKAIIBIK SHEPTUSLIAPBIHBIH KOCHIH/IBICHI;
eKIHIIII MYIIIe — KAPACTHIPBUIATHIH 3JICKTPOH AP IbIH aTOM
©3CKTEpIMEH 63apa dPEKETTECY IHEPrUsIIAPBIHBIH KOChIH-
JIBICHI; YIIIHIII %KOHE TOPTIHIII — COMKECIHIIE IIEKTPOH-
TApIBIH JKOHE aTOM ©3CKTEpiHIH ©3apa dPEKeTTeCy JHEp-
THSTAPBIHBIH KOCBIH/IBICHL.

Ecenrtenren MonekynaHbIH TOJBIK YHEPTHSCHIH, 0ACKa
MOJIEKYJIaIapMEH ©3apa dPEKETTeCY SHEPrHsICHIH HeMece
PeaKIUsHBIH XKbLTY 3 (EKTiH aHBIKTaFaH/1a TaiilaaHa bl

KBaHTThI XUMHSIIBIK 9/IiCTEP MOJICKYTaHbIH OaiiiaHbIC
Y3BIHJIBIKTAPBIH KoHE OalljlaHbICApalIbIK OYPHIIITAPbIH
JKOFApbI JIQJIIKIICH aHBIKTAyFa KabinerTi. 2-kecTee mu-
nepUIUH-4-0H MONIEKYIACBIHIAFEI OalIaHBIC Y3BIHIBIK-
TapPBIHBIH ECENTENITeH MOH/IEPI KENTIPUIreH.

2-Kkecrefieri ecenTeyMeH TabbUTFaH OaiIaHbIC Y3bIH-
JIBIKTAPBIHBIH MOH/IEPI AKCIICPUMEHTANIB/IBIK MATIMETTEPMEH
JKAKCHI COMKECTIKTE eKeHl OaliKaia ibl.

MonekynanapasH IEKTPITIK KACHETTEPiH aHBIKTANTBIH
MaHBI3/Ibl (PUBUKATIBIK KOHE XUMHISLUIBIK, [IaMaap — MOJIe-
KyJIaHbIH JUITOIBIBIK MOMEHTIHIH [IIAMAaChl MEH aTOMIap-
JIaFbl 3apSATAPAbIH TAPaabIMbl. ECenTeNnreH munepunH-
4-0H MOJIEKYJIACBIHBIH JTUIOIBIBIK MOMEHTIHIH MoHI (1-
KECTE) KONTEreH ajaberu/ITep MEH KETOH AP IbIH TUIOIb-
JIBIK MOMEHTTEpI MoHEpiMeH miamanac [4]. AtoMaapaarst
3apsATAp/IbIH TapaibiMbl (3JEKTPOH/IBIK YJIECIeH) 3-Kec-
TeJe KeNTIPUITeH.

JKyMbICTa KONIAHBUTFAH YIII TYPJTl KBAHTTBI X UMHSI-JTBIK,
(TITTII1/2, MYTIOIT/3 sxore MITI) omicrepiMeH ecernre-
TeH 3apsjl [IaMaiapbl op TYpii OOJIFaHBIMEH, OJMaPIbIH
e3repy CHIATHIHBIH Oipkenkiniri Oaiikanasl. Tepic 3apsa-
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2-xecte. IInnepuanH-4-oH MOJIEKYJIACBIHIAFBI eCeNTeNreH
0aliJ1aHbIC Y3bIHABIKTAPbI

Mounexynanarbl Baiinanbic y3bIHIBIKTApbl, HM

Gaiinanpic Typi MITAIT/2 MUIIAIT/3 MIIAIT
C-C 0,146 0,153 0,154
C=0 0,128 0,120 0,122
C-N 0,143 0,145 0,149
C-H 0,113 0,112 0,111
N-H 0,107 0,103 0,101

3-kecte. [IunepuanH-4-oH MoJIeKyIachIHAAFBI ATOMAAP
3apsiaTapsl (3JeKTPOHIBIK YJIeCHeH)

ATOMHBIH perTi OJlicTepIiH_TYpaepi

MIIAT/2 MUYTIATI/3 MITIT
N, -0,173 -0,181 -0,335
C, 0,146 0,193 0,098
C, 0,146 0,193 0,098
C, 0,282 0,552 0,209
C, -0,045 -0,079 -0,083
C, -0,045 -0,079 -0,083
0, -0,342 -0,484 -0,270

4-xecre. Ilunepuaun-4-on MosexynacsbiH MO 3Heprusiiapsl

(B)
MO peri MO sHeprusiiapsl, 3B

NIAI2 MYIan/3 nnarn
1 -54,81 -37,49 -44,10
2 -43,09 -31,31 -39,56
3 -40,38 -30,68 -33,86
4 -36,49 -26,95 -31,67
5 -31,48 -22,63 -24,98
6 -30,81 -21,47 -24,10
7 -29,58 -18,82 -20,45
8 -25,18 -16,92 -17,38
9 -24,54 -15,63 -16,36
10 -22,07 -14,98 -16,24
11 -21,23 -14,28 -15,84
12 -20,19 -14,26 -15,53
13 -19,10 -13,35 -14,87
14 -17,28 -12,98 -14,07
15 -16,59 -12,27 -13,54
16 -15,50 -12,22 -13,46
17 -15,26 -11,45 -13,37
18 -14,99 -10,97 -13,11
19 -12,74 -9,51 -10,66
20 -12,37 -9,35 -10,32
21 3,66 1,10 0,62
22 6,27 1,46 2,69

Tap Herisinen asor (N,) xone orreri(O,) aTomaapbiHia
LIOFBIPJIAHFaH, ajl OH 3apsaTap - Cz’ C5 KoHE C4 aToMaa-
peiaga. MUIIJIT/3 omici KapOOHMII TOOBIHBIH OJISIPH3a-
[ISUIAHY [IAMACBIHBIH KO@OipeK eKeH IirH KkopceTei. A30T
aTOMbIMEH OalilaHbICKaH KOMIpTeri aToMIaphl a OH 3a-
psaranran. CyTeri aTOMIapbIHIaFbI 3apsi/] [IIAMaIapbl 6TE
a3 OONFaHIBIKTaH, OIAPABIH MOHIEPIH KENTIPMETIK.
3apsi1 mamanapel KapacThIPhUIFaH KOCBUTBICTHIH KATHI-

CYBIMEH Y PETiH XUMHUSITBIK HEMECE DIECKTPIIIK XUMISLTBIK
peakiusiapia Hykieopuibai Hemece 3IeKTPOoUIbai
peareHTTep IiH Ta0ybLT OaFbITTAPBIH CaITalbl TYPAC AHBIK-
TayFa Iai 1aIaHbUIa IbL.

KBaHTTBI XUMHSLITBIK €CETITEY 9ICTEPI MOJEKYIAIBIK
opbuTtanbsaap teopusceina [1,2,4] nerizneneni. KBanTTe
XUMHSITBIK €CCIITEYIIePIl XY Pri3ill, MOJICKYIAIBIK XY HEeHIH
MOJIEKYJIABIK OpOUTAIBAAP HKUBIHBIH, OJAPIBIH aTOM/IBIK
opOHTaIhIap KYPaMbIH )KOHE MOJIEKYITaIBIK OpOUTATBIAD
SHEPTUSUIAPBIH aja anambl3. [lumepuanH-4-0H MONeKya-
CBIHBIH MOJICKYJIANBIK OpOUTATBAap YHEPrHSIIaPBIHBIH
MoHIepi 4-kecteze GepinreH.

Monekynanbik opoutanbaap (MO) sHeprusichbl KOChI-
JIFQHIAFbI DJIEKTPOH/IBIK OTYJIEP KE3iHIeTI MOJICKYIaIbIK
CIEKTpJIEePIMEH CaJIbICTHIPHLIAIEI.

OmiCTep/IiH HOTIKEIEPIHIH 03repy 3aHIbLIBIKTaPhI
Gipnaeit, nereamen, MUITJIIT/3 oici sKCIIEpHMEHTTIK 5K0JI-
MEH aJIbIHFaH MAJIIMETTEPIe )KAKbIH 1Ay MATiMET OepeTiHi
KOpCeTi/Ii.

Ke3 xenreH XUMUSITBIK PEaKIvs pearcHTTep apachlH-
JIa JICKTPOH aaMacybl HOTHIXKECIHE XKypeTiHi Genrii.
XUMUSITBIK peaKIUSHBIH KYPY ePEKIICTIKTEepiH KapacThl-
praHa MaHBI3/Ibl MOTIMETTEP/II CH JKOFapFhI TOJIFAH MO-
nekynansik opoutansasie (JKTMO) xkaHe eH ToMenri 60c
MoseKkynaibik opoutansasiH (TBMO) sHeprusuiapblHBIH
monepi MeH MO atoMabIK Kypamaapst 6epesi. Momeky-
Ja 3JIeKTpoH OepreH skarpaiina, oi JKTMO-nan kereni.
Kapama-xapcel TanO6amen ajisiarad JKTMO sHepruschl,
MOJIEKYJTaHBIH HOHATY SHEPTUsIChIH Oepejli KoHE OHBIH
MOHI MOJICKYJIaHBIH TOTBIFYFa KabileTiH KepceTe.

Ex Temenri TEMO sHeprusicbl MOIEKYJIaHBIH JJIEKT-
POHTAPTKBIITHIFEIMEH CATBICTHIPBLIATBI YKOHE 0T KOCHLITBI-
CTBIH TOTHIKCBI3[JAHY KACHETIH KOpCeTe.

KopriTa afiTkanma, KBAaHTTBl XUMUSIIBIK €CENTEYIIED
MOJIEKYJIAHBIH JJIEKTPOHIBIK KYPBUIBICHIHBIH €pEKIIe-
JIKTEPiH CUIATTayFa MyMKIHIIILTIK Gepe/.

OJEBUETT

1. JKuoomupog I'M., bacamypwvsany A.A., Abponun A.A. lpu-
KnagHas kBanTtoBas xumusa. M.: Xumus, 1979. 295 c.

2. Knapx T. Komnblotepras xumust. M.: Mup, 1990. 381 c.

3. llomanos B.M. Ctepeoxumusi. M.: Xumus, 1988. 463 c.

4. Munkun B.M., Cumxun B.A., Munsies P.M. Teopust ctpoe-

HUA MoJekyl. M.: Beicmas mkona, 1979. 407 c.
Pesome

MeronamMu KBaHTOBOH XUMHH pacCHUTaHO DJIEKTPOHHOE CTPOEC-
HHUEC MOJICKYJIbI HI/IHepI/I,Z[I/IH-4-OHa u 06Cy)KﬂeHI)I PE3YIBTATHL.

' «HOKI» um. /[.B. Cokonvckozo,

MKTY um. X.A. Acayu, e.Typrecman  Ilocmynuna 03.02.2006 .



