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��������� ������������� ������������ ��������! � ����"����#��$� �%����� &����-�-D-
$�'��%�����(��� � �����& ���)��) �� ��+ ���������, ��)(�. ������& ������ /���-
6������ %�������� � ��%��#(������& /���6������ B3LYP � "�(��� 6-31G(d ) %�������! 
����������-����&������� &����� ���"����, &������! &����-�-D-$�'��%�����(���  
� �� %�����,=�+ ��&%������ � ���������, ��)(#', %��������)'?�+ ��"�, ��&��! ��(-
�����$� �������). ����&�(������! @���$��, ���������! ��������!, @�������%����-
���� %���&���!, �����!� %����)��!� � ������! ���&��#�!+ ����"���, � $��&�����-
���& %��"��A���� � �+ ������������� � �
 �%�����+, �6����� @���$�) ���������, ��)-
(�. �� ������ ������� ������! �!���! � �������� �"��(6� &����-�-D-$�'��%�����(���, 
/��&�������� � �����%����6�� �$� �
 �%�����, � ��(&�A����)+ ��%��#(������$� &�-
���� ������ /���6������ %��������.  
 

 � $ � � � % �  ! � � � �: &����-�-D-$�'��%�����(��, ���������) ��)(#, �-��&%����, 
&������)���� &������������, /���6����� %��������, ���&��#�!� ����"���), �
 
�%����, �������, ������������#. 

�������� 

�����-�-D-$�'��%�����(�� %�������A�� ������ �$������� — &�����+������, ���,���� 
�����!+ �%�����)'��) ��������& &������ � ��&�+ ��?���� � ���������������& �����)���, 
/��&���'?�&�) %�� ��%������������& ������� ���������, ��)(� (�-��)(#).  

���# �$������� � A���, %������ ����(&�A�� %����6����#, � &��$��"��(�� ������#�!+ 
���,��� �"��%����� �& =������ %��&������ � ��(����!+ ������)+ �����������, ��)���#�����. 
C ���������, &����-�-D-$�'��%�����(�� =����� ��%��#(����) � %���(������� �����������!+ 
� ���&��������+ %��%������, �)�� �����!+ ��&%�(�6�,, %�����$����) � �������� ��$����� ��) 
��(����) �������!+ ��&%������ � �����-��$��������+ �����+ [ 1—4 ].  

�
 �%���� &����-�-D-$�'��%�����(���, ��� � ���$�+ &�����+������, �&��� ���A�!,, 
��//�(�!, ��� �(-(� %�����!����) "��#=�$� ����� "��(�� ���%���A���!+ %���� %�$��?���). 
�����%����6�) ����+ �%������ ���A��. ��������� "��#=������ ������ ���,�� (��������� ��A� 
%�� ��%��#(������ �("������#��$� ��,����������) � �+��A����) �"��(6� �� ��&%������! 
A����$� $���). ����&��������) �"��"���� �%������ � 6��#' ����=���) ��(��=���) %���� — 
���A��) ��&����)���#��) %��"��&�. �(-(� ������(�������� ��(������) �%������#��$� ������� 
�� �������)'?�� �?� "���� ���A�!& )��)���) �(&������ ����$���#�!+ �������������, %���� 
� �%�����+. E��%���&�����#�!� ����!� �" ����$���#�!+ ������������)+ �������)'?�+ %���� 
%�$��?���) ��) &�����+������ � ���������� ���������'�. ��%��#(������ &������ ��������-
�%�������, ������ � ������� �������������, %���� %�$��?���) � �
 �%�����+ ����(&�A�� �(-
(� ���������) ���"+���&!+ @�������%�������+ %���&�����. ������! �%������ �� ������ ��@&-
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%��������+ &������ ��������, +�&�� �� ���� A����&!+ ��(��#�����: � ���������, �����! ��-
"��! [ 5 ], � ������, �"��A���! ��(��#���! �������� ������ � �������������, ���&��#�!+ ��-
��"���, �(���������!+ &������ �-D-$�'��(! � �-D-$������(! ��) �����%����6�� �
 �%��-
���� �+ ��������������+ �"��(6��, %��=�� � (���'����' � ���"+���&���� ��&"���������)  
� ����+ �����)+ ��@&%��������+ � %���@&%��������+ &������.  

C%���!� �����%����6�) �(&������$� %�� ��&�����, ��&%������� �
 �%����� &����-�-D-
$�'��%�����(��� ���� � ��"���+ [ 6, 7 ] �� ������ ������� ������ ���&��#�!+ ����"���, � �"-
���'��!+ �������������, �
 %���� %�$��?���) ��) ���(��(����������, &������! � ��&��+ 
��&"����������$� %��+��� [ 8 ] � ��%��#(������& &������ CNDO/2 � �����������$� ��������-
������$�. C ��(��#���� "!�� ����������! ��%���!� �%��������%������� %��(���� ����&�-
���#��$� (�&�?���) $��������#��, $��%%! � ���&� �$������ %�����(��$� 6���� � (�����&��-
����� /��&�������) ��������! ���A��, %����! � ���%�(��� ������ 1150—950 �&–1, �����!� 
�"T)����� +��������!� �(&�����) � �%����� %�� %���+��� �� �-D-$�'��(! � &����-�-D-
$�'��%�����(���. C ��"���+ [ 9, 10 ] ��) �����������) ��������! � ����"����#��$� �%����� 
&������! &����-�-D-$�'��%�����(��� �%���!� %��&���� &���� ������ /���6������ %�����-
��� (	U�) � ��%��#(������& /���6������ B3LYP � "�(��� 6-31G(d), �����(�����!, � ��&-
%����� %��$��&& GAUSSIAN�03 ��) Windows [ 11 ]. ��(��#���! ���%��� � ��(��#����&� ��"�� 
[ 6, 7 ]: � %������+ �=�"�� �������, �� +�A� ���%���(�����# �������!� ������������ ��A�!� 
%����! � ���%�(��� 800—1500 �&–1, %��+� — %����! �������!+ ����"���, ��)(�, �—H � �"-
����� 3200—3800 �&–1 �(-(� �$������������ &����� ���"����, &������!. 

��(��#���! ��"�� [ 6, 7, 9, 10 ] &�A�� ����=��#, ���� �����# ���)��� �-��)(�. C &����� 
���(��(����������, &������! [ 6, 7 ] %�%!��� ����$� ����� "!�� ���?�������� ��������& @/-
/�������, ������, %����)���, ��)(� �—H: � ���$� "!�� %������� ��������������#��� ��$��-
��� ������ �������!+ ����"���, ��)(�, �—H � %���A����& 6����� �)A���� �����������'?�, 
%����! � �(&������& �%�����. 	���, %��+�� ��%����& � ������ ���A��, &������)���, �����-
&!. ������ ��(��#���! � @��& ������ �� �����A�� %���(��, ��/��&�6�� � ��(&�A��, �������-
�� �"��(6�, �%�����)'?�, ����"����#�!, �%����. 
�������!, ���� ���)��) �-��)(� �� �����-
��� &����-�-D-$�'��%�����(��� � �$� �
 �%���� ���(�!��,�� ��A��. �����# � @��& ������ 
���������) "��A� � ����#��, �����&�. M����� &�A�� "!�# ��=��� �� ������ �����&���!+ &�-
����� ��������, +�&�� � ����"����#��, �%��������%�� %�� �+ ���&�����& ��%��#(������. 
����������!, �
 �%���� ���A�� ���=� ��������������# �(&������&�. ��)��)���) ��(&�A-
����# %��������# �����/��&�6�' �%����� �(����������, &������! %�� ��&%������"��(���-
��� � �!)����# ������ /��&�������) �%����� �"��(6�. ������� ������ �&��# �����, ��� ����-
�! � ��(��"������ ��������-+�&������+ &������, ��$����&�� � %��$��&& �������� [ 12, 13 ] �� 
$��������'� 100%-$� ��%�+� ��) ���A�!+ &������)��!+ �����&. �� �&���� �( ����+ �����& 
�����)� ��������&!� ��?�����, ��������!� � ����� (����) %����������+ %����A���,.  

C �����, ����#� �"��A��'��) ��(��#���! &�����������) � ��%��#(������& &����� 	U� 
��������! � �
 �%������ &������! &����-�-D-$�'��%�����(��� � �� %�����,=�+ �-��&%���-
��� — ��&���� ��(�����$� �������). ������! �!���! � �������� �"��(6�, /��&�������� �$� 
�
 �%�����, �����%����6�� � ��(&�A����)+ &����� 	U�.  

������������� 

������������� &����-�-D-$�'��%�����(��� %�������� &�����& 	U� � ��%��#(������& 
/���6������ B3LYP � "�(��� 6-31G(d), �%�����!+ � ��"���+ [ 12, 13 ], � %��$��&&��$� ��&-
%����� GAUSSIAN�03 ��) Windows [ 11 ] �����$���� [ 9, 10 ]. C ��&��+ ��%��#(������$� &����� 
%�������! ����������-����&������� &����� &������! � ���+ %�����,=�+ ���"���� ����)��!+ 
�-��&%������: ��&����, ����6��������!+ ��(����!&� �%���"�&�, � �"��(������ �����!+ (�-
��,�������! ��� $��������#�!� $��%%!: ��&%���� I �/��&������ �-��)(#' &�A�� $��%%�&� 
&������ ��2—��, ��&%���� II — �-��)(#' ��)(#' &�A�� ��-$��%%�&�, ��&%���� III —  
�-��)(#' &�A�� $��%%�&� ��2—�� � ��. �"��(������ ��&���� � �������& ���&�� ��������� 
$��%%! �—��3 � ���#6� &�������)��� �(-(� ����������+ (���������,. C�(&�A�� �"��(������ 
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����6����� �( "��#=�$� ����� &������. �+ &������������ �� %���������#: ��� ���"��� "��#-
=�+ (����� ���&���, � ����������� � ��&, ��� ��(��#���! ������ "��#=� )������, ���.  

����&�(������! @���$�� &�����, &������! � �-��&%������, �%��&�(������! �+ �����-
���!, �!������! (��)�! �� ���&�+, ��%��#�!� &�&���!; � $��&��������& %��"��A����, ���-
���������, ��������!& ��//����6��������& %����+����� %����6���#��, @���$�� %� ���-
&��#�!& ����������& ���������! �����!� %����)��!� � ����� ������! ���&��#�!+ ����"�-
��, � �+ ������������� � �
 �%�����+.  

C �!������������, �"����� �
 �%����� (2700—3700 �&–1) ����������!� ������! ������-
�!+ ����"���, ��)(�, �—� � �—� (��!=��! %� ��������' � �(&�����!&� �� 4—5 %, ��� 
�"��������� �$�����������#' $��&��������$� %��"��A���). E�� ���+�A����) ��������! &��-
=��"��������& ������. C �"����� ��A� 1600 �&–1, $�� %���!=���� %� �������& �� "��#=� 2 %, 
&��=��"�������) �� %��������.  

��	&'����� ��
&������� 

��(��#���! &�����������) &����-�-D-$�'��%�����(���, ���"+���&!� ��) �����(� � ����-
�������) ������)6�� &�A�� �$� ���������, � �
 �%�����&, %�������! � ��"�. 1—4. �������� 
�-��&%������ %���(��� �� ���. 1, �(&�����!, � ����������!� �
 �%����! %�������! �� 
���. 2. ��) ���"���� �����(� ��(��#����� ������� $��&����, � �
 �%������ ��%��#(����! �"�-
(������): R — ��) ���&�� %�����(��$� 6����, R1 — ��) ���&�� $��%%! ��, R2 — ��) ���&�� 
$��%%! ��2—��, R3 — ��) ���&�� $��%%! �—��3. C ��&���+ ���&! ����, �( ���+ &������ 
��&����! =���+�&.  

����&�(��������) @���$�) &������! ��������� –726,452274, �-��&%������ I –1452,913476, 
II –1452,923290, III –1452,923280 
�����. C ��"�. 1 ���! ����������!� $��&���������� %���-
&���! &������!. ��� �� �"������ ��&&�����,, %�����(��� ���#6� �&��� ���/��&�6�' �

���. 
��%��#�!, &�&��� &������! ����� 2,807 �. ��%��#�!� &�&���! �-��&%������ I, II � III ���-
�! 9,422, 1,011 � 2,073 �. ��� ��&%������"��(������, ��� @�� ������� �( ����!+ ��"�. 1 � 2 
 

	 � " � � 6 �  1  

&	��'��	���
 �
��
�
�'
���
 !	
	�
�
� (d, Å � �, $���.) ���
���� �
���-�-D-��(��!�
	�����	 

��)(# d ��)(# d ��)(# d ��)(# d 

O1—C2 1,417 C11—O6 1,423 C4—C8 1,527 C4—H16 1,102 
O1—C4 1,439 C3—O5 1,419 C8—O12 1,418 C10—H22 1,101 
C3—C4 1,535 C2—O9 1,402 C8—H20 1,093 C11—H23 1,103 
C2—C10 1,536 O9—C13 1,428 C8—H21 1,101 O5—H17 0,972 
C3—C11 1,526 C13—H25 1,092 O12—H24 0,971 O6—H18 0,971 
C10—C11 1,522 C13—H26 1,098 C2—H14 1,101 O7—H19 0,972 
C10—O7 1,422 C13—H27 1,094 C3—H15 1,100   

�$�� � �$�� � �$�� � �$�� � 

C2—O1—C4 114,2 C3—C4—C8 113,5 C3—C11—C10 110,7 C4—C8—H21 108,7 
O1—C2—C10 109,8 O1—C4—C8 106,3 C10—C11—H23 108,4 O12—C8—H20 106,8 
O1—C2—O9 110,1 C3—C4—H16 108,7 O6—C11—H23 109,6 O12—C8—H21 110,9 
O9—C2—H14 104,6 O1—C4—H16 109,6 C2—O9—C13 117,2 C8—O12—H24 107,5 
C10—C2—H14 109,2 C2—C10—O7 111,2 O9—C13—H25 105,5 C3—O5—H17 107,4 
C4—C3—C11 110,2 C11—C10—O7 107,4 O9—C13—H26 112,3 C11—O6—H18 108,1 
C4—C3—H15 108,9 C2—C10—H22 109,7 H25—C13—H27 109,5 C10—O7—H19 108,4 
O5—C3—C11 110,9 C11—C10—H22 108,8 H26—C13—H27 109,4   
O5—C3—H15 110,4 C3—C11—O6 107,3 C4—C8—H20 109,0   
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(��"�. 2 �����A�� ���#�� �(&�����!� %���&���!), $��&����) &������! �(&��)���) ��(����-
���#��: %�����(�!� ���#6� ��+���)'� ���/��&�6�' �

���. �(&�����) ���� ��)(�,, %��&!-
��'?�+ � ���������&� &������ �—H…�, �� %���!=�'� 0,004 Å, ����! ��)(�, �—H �����-
����'��) � %������+ 0,004—0,010 Å. C ��"�. 3 %�������! ����������!� %���&���! ���"����, 
&������! � �-��&%������: ����! ��)(�, �—H (ROH), ����! ��������!+ &������� �—H…� 
(ROH…O), ������! (�OH) � ������������� (IIR) �������!+ ����"���, ��)(�, �—H � �
 �%�����, 
�+ �������!� ����$� (��) %�� ��&%������"��(������, @���$�� ��������!+ ��)(�, (�H). C ��-
(��#���� &�����������) ��&���� �����������, ��� � ��+ �"��(�'��) ������&������)��!�  
� ��%�������#�!� &�A&������)��!� �-��)(� (�&. ���. 1). C �-��&%����� I %����� 24� �"�"?�-
����)���) &�A�� ���&�&� ��������� 12 � 12� ��(�!+ &������, � %����� 17� — &�A�� ���&�&�  
 

	 � " � � 6 �  2  

&	��'��	���
 �
��
�
�'
���
 !	
	�
�
� �-���!�
���� (d, Å � �, $���.)  
���
��� �
���-�-D-��(��!�
	�����	 

�-��&%���� I �-��&%���� II �-��&%���� III 
��)(# d ��)(# d ��)(# d 

C4—C8 1,525 C�3—O�5 1,414 C�4—C�8 1,526 
C8—H20 1,092 O�5—H�17 0,98 C�8—H�20 1,091 
C8—H21 1,098 C10—O7 1,426 C�8—H�21 1,099 
C8—O12 1,428 O7—H19 0,975 C�8—O�12 1,429 
O12—H24 0,972 O7---H�17 1,794 O�12—H�24 0,972 
C�4—C�8 1,526 C�11—O�6 1,432 C11—O6 1,42 
C�8—H�20 1,1 O�6—H�18 0,972 O6—H18 0,978 
C�8—H�21 1,099 C11—O6 1,42 O�12---H18 1,991 
C�8—O�12 1,426 O6—H18 0,982 O7—H19 0,976 
O�12—H�24 0,98 O�6---H18 1,826 O7---H�17 1,833 
O12---H�24 1,808   O�5—H�17 0,982 
C�3—O�5 1,422   O�6—H�18 0,971 
O�5—H�17 0,981   O�6---H19 1,968 
O�12---H�17 1,859     

�$�� � �$�� � �$�� � 

C4—C8—H20 109,7 O�5—C�3—H�15 111,1 C�4—C�8—H�20 109,1 
C4—C8—H21 109,6 C�3—O�5—H�17 107,5 C�4—C�8—H�21 109,3 
O12—C8—H20 107,2 H22—C10—O7 109,7 O�12—C�8—H�20 106,9 
O12—C8—H21 110,1 C10—O7—H19 107,1 O�12—C�8—H�21 110,1 
C8—O12—H24 106,5 O�5—H�17---O7 168,5 C�8—O�12—H�24 106,1 
C�4—C�8—H�20 109,1 O�6—C�11—H�23 109,4 O6—C11—H23 110,5 
C�4—C�8—H�21 109,1 C�11—O�6—H�18 106,3 C11—O6—H18 109,1 
O�12—C�8—H�20 111,3 H23—C11—O6 110,9 O6—H18---O�12 109,1 
O�12—C�8—H�21 111,3 C11—O6—H18 107,9 O7—H19---O�6 144,2 
C�8—O�12—H�24 108,0 O�6---H18—O6 160,7 O7---H�17—O�5 160,4 
O12---H�24—O�12 172     
H�15—C�3—O�5 111,1     
C�3—O�5—H�17 105,6     
O�12---H�17—O�5 145,2     
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&��. 1. �������� �-��&%������ &������  
          &����-�-D-$�'��%�����(��� 

 
���������� 5� � 12� ����, &������!. 
C �-��&%����� II %����� 17� �"�"?�-
����)���) &�A�� ���&�&� ��������� 
5� � 7, � %����� 18 — &�A�� ���&�&� 
��������� 6 � 6�, � �"��(����) 6��-
�������, ��&��. C �-��&%����� III 
%����� 19 �"�"?�����)���) &�A�� 
���&�&� ��������� 6� � 7, %�����  
17� — &�A�� ���&�&� ��������� 5�  
� 7, %����� 18 — &�A�� ���&�&� 
��������� 6 � 12�, � �"��(����) 6��-
�������, ��&�� � ���&) �-��)()&�. 
M������) �$��� �—H…� �������-
�!+ &������� ��A�� � %������+ 
109,1—172�.  

C ��"�. 4 %����������! ��(��#-
���! ������� �
 �%������ �-��&-
%������ I, II, III, ���"+���&!� ��) 
���'����6�� �"��A���&!+ %���A�-
��,: %�������! ������! ���&��#�!+ 
����"���,, ���� ��������� ��"�'-
���&!+ %���� � �
 �%����� %� ��-
@//�6�����& /��& ���&��#�!+ ��-
��"���, ���"����, &������! � �+ 
������������)&. ��� �"T�������� 
���+ &������ � ��&�� ������! �(�-
���������, &������! ���?�%�)'�-
�), %�)��)'��) ���!� ������!, ����-
�)?���) � ����"���)& ���������$� 

&������ �—H…�. �%���� ��?�������� ����A�)���), � 6���& ������)�# "��A� � @��%���&��-
���#��&�, +��) ��$����� %� �"����)& ��&��$� ��(�������) � ���� ��(����, � �������� ��&����. 
������������� �������!+ ����"���, ��)(�, �—H, %����� �����!+ �"�"?�����)���) %�� ��&-
%������"��(������, ���#�� ��(�����'�, � ������! ����$�'��) � �������������' ������� 
(�&. ��"�. 3, 4): � �-��&%����� I ��� ����! 3374 � 3408 �&–1 (� ���"����, &������� 3544  
� 3547 �&–1), � �-��&%����� II — 3354, 3380 �&–1 (� ���"����, &������� 3552, 3544 �&–1),  
� �-��&%����� III — 3347, 3439, 3478 �&–1 (� ���"����, &������� 3544, 3552, 3537 �&–1). E���-
$�� �-��)(�, �6����! %� @&%��������, /��&��� ��$������ [ 14 ], ��%���! ��) �-��)(�, ����-
��, ���!, ��A�� � ��������� �� 1,3 �� 3,8 ����/&��#.  

����# ����������#�! � ��&%������"��(�����' �������!� ����"���) ��)(�, �—H (�&. 
���. 2): �+ ������! ���?�%�)'��), ��&%�����! ��"����� ����$�'��) � �!������������'  
� � ��(����������' ������! ���������#�� ������ ���"����, &������! (�&. ��"�. 4). ���?�%��-
��� � ����$ ��) �������!+ �����$�'� 100 �&–1 � "���� (� ��"�. 4 �!�����! �������&). E��%�-
��&�����#�!, �
 �%���� � @��, �"����� ���A��, ��������� %����, ������ �� ��������� ��-
(��#����� &�����������) �%����� �(����������, &������!, ��%������ � �������� � �����& 
��(��#�����, %�������!+ ��) �-��&%������. � ��&� ��$����'��) ������! ���$�+ �!������!+ 
%���� %����! �—H-����"���, @��%���&�����#��$� �%�����: 2925, 2940, 2970 �&–1, �� %�-
%��A��&� ��������� �������) ������(����!&.  
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&��. 2. �
 �%����! &����-�-D-$�'��%�����(���: @��%�-
��&��� (1), �����) (2 — &�������, 3 — �-��&%���� I,  
              4 — �-��&%���� II, 5 — �-��&%���� 

 
c�����!, �����������'?�� ������������ ��A-

�!& %�����&, �!�����! � ��"�. 4 A���!& =��/-
��&. 
���������, %����� � �
 �%����� � &����&�-
&�&� 992, 1002 (%����) �&–1, ��(���=�, %�� %���-
+��� �� �-D-$�'��(! � &����-�-D-$�'��%�����-
(���, "!�� %��������� � ������������ ���&��#��� 
����"���� � �������, �30 1030 �&–1 ���"����, &�-
�����!, ��������(������� %� ����������& 
QR3(CO), QR R(OC), �RR1(CO�), QR2(CO), 	hR(HCCH). 
I, �����������'� ���&��#�!� ����"���) � �����-
��&� 998, 1016 �&–1 �-��&%����� I, 988, 1031 �&–1 
�-��&%����� II (� ���(���!& ����������& %��&�-
=������) 
RR3(CCO)), 966, 1003 �&–1 H-��&%����� 
III (%��&�=������) 	R3RR1(OCCO)) (�&. ��"�. 4, 
���. 2). ����������!� � �(&�����!� ������! ��-
$����'��). ���������!& %���& 1222 � 1401 �&–1, 
���A� ��(���=�& %�� %���+��� �� �-D-$�'��(!  
� &����-�-D-$�'��%�����(���, �����������'� 
���&��#�!� ����"���) � �������&� �42 1235 
(�R3(OCH)j, 	hRR3(COCH), QRR3(CO)) � �51 1403 �&–1 
(	RR3(HCOC), �R2(OCH), �RR2(CCH), �R(OCH)) ���"����, &������! � � �������&� 1230, 1235  
� 1395, 1402 �&–1 �-��&%����� I, 1235, 1245 � 1391, 1406 �&–1 �-��&%����� II, 1232, 1234 � 1390, 
1401 �&–1 �-��&%����� III. C ��"���+ [ 6, 7 ] ���(���!& %���& ��������������� �!�������!� 
������! 1219 � 1406 �&–1. 	���& �"��(�&, %� �������& ��$����� �&����), %� ������������� ��) 
%��� 1401 �&–1 ��� ���(����# +�A�. C �"����� ��A� 500 �&–1 �
 �%���� �� �(&���� � ��(��#��-
�! �������� �� �����(��������#. 

 
	 � " � � 6 �  3  

&	��'��	���
 !	
	�
�
� �
���-�-D-��(��!�
	�����	 

�"T��� ROH, Å ROH…O, Å �OH, �&–1 IIR, 
&/&��# ��, �&–1 �H, ����/&��# 
       

���"����)  
&������� 

0,971 
0,972 
0,971 
0,972 

— 3537 
3544 
3547 
3552 

  31,5 
  39,6 
  17,4 
  40,7 

— — 

�-��&%���� I  0,981 
0,980 

  2,839* 
2,787 

3374 
3408 

991,1 
418,7 

170 
139 

3,42 
2,99 

�-��&%���� II  0,982 
0,980 

2,808 
2,774 

3354 
3380 

192,2 
   1762,3 

198 
164 

3,77 
3,34 

�-��&%���� III 0,982 
0,978 
0,976 

2,815 
2,969 
2,944 

3347 
3439 
3478 

504,7 
344,1 
535,6 

197 
113 
  59 

3,76 
2,56 
1,31 

 
 

 

* C�����&������)���) ���������) ��)(#. 
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	 � " � � 6 �  4  

���


���
 � ��'���
���
 '	����� �) �!
��
�� �
���-�-D-��(��!�
	�����	 � �* ���
�
��
 

p ��(&, �&–1 �&, �&–1 ��1, �&–1 ��2, �&–1 ��3, �&–1 U��&� ����"���,�

29   992 
1002 

1030   998 
1016 

  988 
1031 

  966 
1003 

QR3(CO), QR1 R(OC), �R R1(COH�, QR2(CO), 	R(HCCH�

30 1030 1038 1042 
1047 

1032 
1044 

1031 
1035 
1039 

�R R1(COH�
 	R R2(HCCC�, 	R(HCCH� 

41  1218 1198 
1217 

1221 
1231 

1212 
1220 

	RR2(HCCH�, �R(CCH�
 	R1R(HOCH�
	RR1(HCOH� 

42 1222 1235 1230 
1235 

1235 
1245 

1232 
1234 

�R3(OCH�, 	RR3(COCH�, QRR3(CO)�

43 1240 1259 1239 
1249 

1253 
1263 

1239 
1250 
1263 

	R(HCCH�,��R(CCH�, �RR2(CCH� 

51 1401 1403 1395 
1402 

1391 
1406 

1390 
1401 

	RR3(HCOC), �R2(OCH), �RR2(CCH), �R(OCH) 

52  1410 1408 
1411 
1416 

1411 
1412 
1422 

1411 
1416 

	R(CCCH�,�	R1R(OCCH� 

62 2855 2871 2834 
2887 

2893 
2964 

2890 
2896 

qR CH) 

63 2885 2887 
2908 

2856 
2883 

2852 
2884 

qR(CH) 

64 

2875 

2890 2851 
2977 

2811 
2890 

2889 
2964 

qR(CH) 

65 2899 2894 
2935 

2900 
2985 

2919 
2940 

qR2(CH) 

66 

2893 

2904 2870 
2952 

2878 
2908 

2811 
2910 

qR(CH) 

67 2916 2862 
2906 

2910 
2948 

2949 
2957 

qR(CH) 

68 

2911 

2922 2917 
2927 

2911 
2922 

2896 
2922 

qR3(CH) 

69 2980 2991 2991 
2992 

2991 
2995 

2968 
2990 

qR3(CH) 

70 3013 2929 
3028 

2902 
3013 

2898 
3034 

qR2(CH) 

71 

3000 

3030 3028 
3033 

3030 
3038 

3023 
3029 

qR3(CH) 

72  3537 3526 
3536 

3499 
3540 

3478 
3536 

qR1(OH) 

73  3544 3374 
3547 

3380 
3439 

3347 
3550 

qR1(OH) 

74  3547 3408 
3540 

3488 
3546 

3541 
3576 

qR2(OH) 

75  3552 3489 
3528 

3354 
3537 

3439 
3555 

qR (OH) 
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�
��(���� 

�( �����(� ��(��#����� &�����������) ��������! � �
 �%������ &����-�-D-$�'��%�����-
(��� �������, ��� �$� &������� �� �"������ ��&&�����,, �� %�����(��� ���#6� �&��� ���/��-
&�6�' �

���. 
�&%������"��(������ �� ���(!�����) �� �$� ���/��&�6��, �� (�&���� ���)�� 
�� $��&����' )��� �-��&%�����, �����)?�$� �( ���������$� &������ � �&�A�!+ � ��& /��$-
&����� &������. ���� �"��(�����) ��������!+ ��)(�, � �$� %�����,=�& �������� %�(����� 
����=��# ��(��#���! ������� �
 �%������, %��"��(�� �+ � @��%���&�����#�!&, � �������# 
�����%����6�' �(&������$� �
 �%����� � �"����)+ %��)�����) �������!+ ����"���, ��)(�, 
�—H � �—H � �������!+ ������������ ��A�!+ %����. �(&�����!, �
 �%���� )��)���) ��-
%��%�(�6��, �%������ �-��&%������ ��(�����$� �������), %����! �����!+ %�����!��'��). 
E�� �"T)��)�� ��//�(�!, +������� �(&������$� �
 �%����� � ��)(���!� � @��& ��������� �$� 
�����%����6��. ����(������ ��������� %���� ����"���' ����$�-�� ����$� ����������$� @��-
&���� (���������. C @��& (���'���� $�����) �( %�����, %� ������, �� ��+ %�� ����������� 
%����) � ����(�����) �����%����6�) �
 �%����� $�'��(! � �� %���(����!+.  

���&�� ��%��#(�����) &����� 	U� � /���6������& B3LYP � "�(��� 6-31G(d) � ��&��+ 
%����������, (����� � �����& ������ &�A�� ������# �����!&. �$�����������# $��&��������-
$� %��"��A���) �������� ��������� &��=��"��������& ������ �������!+ ����"���, � ������-
�& ���&� ��������. ���������!� �����������) � %�������!� ��(��#���! ��������#����'�  
� 6������"��(����� ��%��#(�����) &����� 	U� � &������������ ���A�!+ &������)��!+ ���-
��&, �����!&� )��)'��) �$�����!. 
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