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ɂɡ ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɨɜ ɪɚɫɱɟɬɨɜ ɜɢɞɧɨ, ɱɬɨ ɧɚɢɛɨɥɶɲɚɹ ɫɤɨɪɨɫɬɶ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ 
ɞɨɫɬɢɝɚɟɬɫɹ ɩɪɢ ɭɜɟɥɢɱɟɧɢɢ ɬɨɥɳɢɧɵ ɧɚɫɵɩɧɨɝɨ ɫɥɨɹ. 

Ɍɚɤɠɟ ɩɨ ɞɚɧɧɵɦ ɝɪɚɮɢɤɨɜ ɛɵɥɢ ɫɞɟɥɚɧɵ ɤɢɧɟɬɢɱɟɫɤɢɟ ɪɚɫɱɟɬɵ, ɜ ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɟ 
ɤɨɬɨɪɵɯ ɛɵɥɨ ɜɵɹɫɧɟɧɨ, ɱɬɨ ɩɪɨɰɟɫɫ ɩɪɨɬɟɤɚɟɬ ɩɨ ɭɪɚɜɧɟɧɢɸ ɫɨɤɪɚɳɚɸɳɟɣɫɹ 
ɫɮɟɪɵ: 

Į=1-(1-11,1ā10-3ā 

Į=1-(1-11,1ā10-3ā 3 
Ɍɚɤɢɦ ɨɛɪɚɡɨɦ, ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɚɥɶɧɨ ɛɵɥɨ ɭɫɬɚɧɨɜɥɟɧɨ ɱɬɨ ɩɪɨɰɟɫɫ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ 

ɝɟɤɫɚɮɬɨɪɨɬɢɬɚɧɚɬɚ ɚɦɦɨɧɢɹ ɧɚɢɛɨɥɟɟ ɷɮɮɟɤɬɢɜɧɨ ɩɪɨɬɟɤɚɟɬ ɩɪɢ ɬɟɦɩɟɪɚɬɭɪɟ 
650°ɋ, ɫɤɨɪɨɫɬɶ. ɋɤɨɪɨɫɬɶ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ ɜɨɡɪɚɫɬɚɟɬ ɩɪɢ ɭɜɟɥɢɱɟɧɢɢ ɬɨɥɳɢɧɵ 
ɧɚɫɵɩɧɨɝɨ ɫɥɨɹ. ȼɵɜɟɞɟɧɧɨɟ ɭɪɚɜɧɟɧɢɟ ɫɨɤɪɚɳɚɸɳɟɣɫɹ ɫɮɟɪɵ ɩɨɡɜɨɥɹɟɬ 
ɜɵɱɢɫɥɢɬɶ ɫɬɟɩɟɧɶ ɫɭɛɥɢɦɚɰɢɢ ɩɪɢ ɡɚɞɚɧɧɵɯ ɭɫɥɨɜɢɹɯ [4]. 
 
ɋɩɢɫɨɤ ɥɢɬɟɪɚɬɭɪɵ: 
 

1. http://www.mining-media.ru/ru/article/ekonomic. 
2. Ɇɟɥɶɧɢɱɟɧɤɨ ȿ.ɂ. Ɏɬɨɪɢɞɧɚɹ ɩɟɪɟɪɚɛɨɬɤɚ ɪɟɞɤɨɦɟɬɚɥɶɧɨɝɨ ɫɵɪɶɹ Ⱦɚɥɶɧɟɝɨ 

ȼɨɫɬɨɤɚ. ȼɥɚɞɢɜɨɫɬɨɤ: Ⱦɚɥɶɧɚɭɤɚ, 2002. 
3. Ɇɟɥɶɧɢɱɟɧɤɨ ȿ. ɂ. Ɉɤɫɢɮɬɨɪɢɞɵ ɩɟɪɟɯɨɞɧɵɯ ɦɟɬɚɥɥɨɜ. ȼɥɚɞɢɜɨɫɬɨɤ: 

Ⱦɚɥɶɧɚɭɤɚ 2001. - 35 ɫ. 
4. Ɋɨɡɨɜɫɤɢɣ Ⱥ. ə. Ƚɟɬɟɪɨɝɟɧɧɵɟ ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɟ ɪɟɚɤɰɢɢ. Ʉɢɧɟɬɢɤɚ ɢ 

ɦɚɤɪɨɤɢɧɟɬɢɤɚ. Ɇ.: «ɇɚɭɤɚ», 1980. 
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ɉɪɨɝɧɨɡɢɪɨɜɚɧɢɟ ɰɜɟɬɧɵɯ ɯɚɪɚɤɬɟɪɢɫɬɢɤ ɜɟɳɟɫɬɜ ɹɜɥɹɟɬɫɹ ɜɚɠɧɵɦ ɚɫɩɟɤɬɨɦ 

ɨɪɝɚɧɢɱɟɫɤɨɣ  ɯɢɦɢɢ, ɜ ɱɚɫɬɧɨɫɬɢ, ɜ ɯɢɦɢɢ ɤɪɚɫɢɬɟɥɟɣ. ȼ ɧɚɫɬɨɹɳɟɟ ɜɪɟɦɹ ɚɤɬɢɜɧɨ 
ɪɚɡɜɢɜɚɸɬɫɹ ɤɜɚɧɬɨɜɨ-ɦɟɯɚɧɢɱɟɫɤɢɟ ɦɟɬɨɞɵ ɪɚɫɱɟɬɚ ɦɨɥɟɤɭɥ, ɩɪɢɱɟɦ ɷɬɢ ɦɟɬɨɞɵ 
ɩɨɡɜɨɥɹɸɬ ɧɟ ɬɨɥɶɤɨ ɜɵɱɢɫɥɹɬɶ ɷɧɟɪɝɢɸ ɦɨɥɟɤɭɥɵ, ɧɨ ɢ ɪɚɫɫɱɢɬɵɜɚɬɶ 
ɜɨɡɛɭɠɞɟɧɧɵɟ ɫɨɫɬɨɹɧɢɹ, ɱɬɨ ɩɨɡɜɨɥɹɟɬ ɩɪɟɞɫɤɚɡɵɜɚɬɶ ɍɎ-ɫɩɟɤɬɪɵ [1].  

ȼ ɧɚɫɬɨɹɳɟɟ ɜɪɟɦɹ ɞɥɹ ɢɡɭɱɟɧɢɹ ɫɩɟɤɬɪɨɫɤɨɩɢɱɟɫɤɢɯ ɫɜɨɣɫɬɜ ɚɤɬɢɜɧɨ 
ɢɫɩɨɥɶɡɭɟɬɫɹ ɤɚɤ ɬɟɨɪɢɹ ɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɚ ɩɥɨɬɧɨɫɬɢ (DFT), ɬɚɤ ɢ ab initio ɦɟɬɨɞɵ. 
Ɋɟɡɭɥɶɬɚɬɵ ɪɚɫɱɟɬɨɜ ɩɨɫɥɟɞɧɢɯ ɥɟɬ ɩɨɤɚɡɵɜɚɸɬ, ɱɬɨ ɬɨɱɧɨɫɬɶ ɜɵɱɢɫɥɟɧɢɣ ɷɧɟɪɝɢɣ 
ɢ  ɜɟɪɨɹɬɧɨɫɬɟɣ ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɵɯ ɩɟɪɟɯɨɞɨɜ ɫ ɩɨɦɨɳɶɸ ɜɪɟɦɟɧɧɨ ɡɚɜɢɫɢɦɨɣ ɬɟɨɪɢɢ 
ɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɚ ɩɥɨɬɧɨɫɬɢ (TDDFT) ɧɟ ɭɫɬɭɩɚɟɬ, ɚ ɱɚɫɬɨ ɢ ɩɪɟɜɨɫɯɨɞɢɬ ɬɨɱɧɨɫɬɶ 
ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɨɜ ɜɵɱɢɫɥɟɧɢɣ ɫ ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧɢɟɦ ab initio ɦɟɬɨɞɨɜ. 

Ⱦɨɫɬɚɬɨɱɧɨ ɱɚɫɬɨ ɜ ɤɚɱɟɫɬɜɟ ɤɪɚɫɢɬɟɥɟɣ ɢɫɩɨɥɶɡɭɸɬ ɮɨɪɦɚɡɚɧɵ [2]. ɉɨɷɬɨɦɭ 
ɹɜɥɹɟɬɫɹ ɚɤɬɭɚɥɶɧɵɦ ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧɢɟ TDDFT ɦɟɬɨɞɚ ɞɥɹ ɬɟɨɪɟɬɢɱɟɫɤɨɝɨ ɢɡɭɱɟɧɢɹ 
ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɵɯ ɫɩɟɤɬɪɨɜ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ ɮɨɪɦɚɡɚɧɨɜ. 3-ɧɢɬɪɨɮɨɪɦɚɡɚɧɵ ɨɱɟɧɶ 
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ɪɚɫɩɪɨɫɬɪɚɧɟɧɵ ɜ ɩɪɚɤɬɢɤɟ, ɤɪɨɦɟ ɬɨɝɨ ɨɧɢ ɥɟɝɤɨ ɫɢɧɬɟɡɢɪɭɸɬɫɹ, ɩɨɷɬɨɦɭ ɢɦɟɧɧɨ 
ɨɧɢ ɛɵɥɢ ɜɵɛɪɚɧɵ ɧɚɦɢ ɞɥɹ ɢɫɫɥɟɞɨɜɚɧɢɹ. ȼ ɤɚɱɟɫɬɜɟ ɦɨɞɟɥɶɧɨɝɨ ɜɟɳɟɫɬɜɚ ɞɥɹ 
ɚɩɪɨɛɚɰɢɢ ɞɚɧɧɨɝɨ ɦɟɬɨɞɚ ɪɚɫɱɟɬɚ ɧɚɦɢ ɛɵɥɢ ɜɵɛɪɚɧɵ ɞɜɚ ɫɬɪɭɤɬɭɪɧɵɯ ɢɡɨɦɟɪɚ 3-
ɧɢɬɪɨ-1,5-ɛɢɫ-(4-ɦɟɬɨɤɫɢɮɟɧɢɥ) ɮɨɪɦɚɡɚɧɚ. Ⱦɚɧɧɨɟ ɜɟɳɟɫɬɜɨ ɛɵɥɨ ɫɢɧɬɟɡɢɪɨɜɚɧɨ 
ɩɨ ɪɚɡɪɚɛɨɬɚɧɧɨɦɭ ɧɚɦɢ ɦɟɬɨɞɭ [3]. ɉɪɨɞɭɤɬ ɫɭɳɟɫɬɜɭɟɬ ɜ ɜɢɞɟ ɞɜɭɯ 
ɝɟɨɦɟɬɪɢɱɟɫɤɢɯ ɢɡɨɦɟɪɨɜ: «ɡɚɤɪɵɬɨɣ» ɢ «ɨɬɤɪɵɬɨɣ» ɮɨɪɦɚɯ. ɇɚɥɢɱɢɟ ɢɡɨɦɟɪɨɜ 
ɧɟɯɚɪɚɤɬɟɪɧɨ ɞɥɹ 3-ɧɢɬɪɨɮɨɪɦɚɡɚɧɨɜ [4], ɩɨɷɬɨɦɭ ɞɚɧɧɨɟ ɜɟɳɟɫɬɜɨ ɫɬɚɥɨ 
ɩɪɟɞɦɟɬɨɦ ɧɚɲɟɝɨ ɢɫɫɥɟɞɨɜɚɧɢɹ.  

ɉɪɟɞɜɚɪɢɬɟɥɶɧɨ ɦɟɬɨɞɨɦ ɤɨɥɨɧɨɱɧɨɣ ɯɪɨɦɚɬɨɝɪɚɮɢɢ ɞɚɧɧɵɟ ɢɡɨɦɟɪɵ ɛɵɥɢ 
ɪɚɡɞɟɥɟɧɵ (ɷɥɸɟɧɬ: ɝɟɤɫɚɧ/AcOH=150/1). Ʉɚɠɞɵɣ ɢɡ ɢɡɨɦɟɪɨɜ ɛɵɥ ɨɯɚɪɚɤɬɟɪɢɡɨɜɚɧ 
ɦɟɬɨɞɚɦɢ ɍɎ-, ɂɄ-, əɆɊ 1ɇ ɫɩɟɤɬɪɨɫɤɨɩɢɢ, ɤɪɨɦɟ ɬɨɝɨ, ɞɥɹ ɩɨɞɬɜɟɪɠɞɟɧɢɹ 
ɫɨɜɩɚɞɟɧɢɹ ɛɪɭɬɬɨ-ɮɨɪɦɭɥ ɜɟɳɟɫɬɜ ɛɵɥ ɩɪɨɜɟɞɟɧ ɷɥɟɦɟɧɬɧɵɣ ɚɧɚɥɢɡ ɜɟɳɟɫɬɜ. 
ɂɞɟɧɬɢɱɧɨɫɬɶ ɜ ɂɄ-ɫɩɟɤɬɪɚɯ ɜɟɳɟɫɬɜ, ɚ ɬɚɤɠɟ ɫɨɜɩɚɞɟɧɢɟ ɞɚɧɧɵɯ ɷɥɟɦɟɧɬɧɨɝɨ 
ɚɧɚɥɢɡɚ ɜ ɫɨɱɟɬɚɧɢɢ ɫ ɞɚɧɧɵɦɢ əɆɊ 1ɇ ɫɩɟɤɬɪɨɫɤɨɩɢɢ ɭɤɚɡɵɜɚɸɬ ɧɚ ɬɨ, ɱɬɨ ɷɬɢ 
ɫɨɟɞɢɧɟɧɢɹ ɹɜɥɹɸɬɫɹ ɝɟɨɦɟɬɪɢɱɟɫɤɢɦɢ ɢɡɨɦɟɪɚɦɢ.  

ɇɟ ɫɦɨɬɪɹ ɧɚ ɨɛɳɟɟ ɫɯɨɞɫɬɜɨ ɷɬɢɯ ɞɜɭɯ ɫɨɟɞɢɧɟɧɢɣ, ɨɧɢ ɫɢɥɶɧɨ ɨɬɥɢɱɚɸɬɫɹ ɩɨ 
ɫɜɨɢɦ ɫɜɟɬɨ-ɚɞɫɨɪɛɰɢɨɧɧɵɦ ɫɜɨɣɫɬɜɚɦ. ɋɪɚɜɧɢɬɟɥɶɧɵɟ ɍɎ ɫɩɟɤɬɪɵ ɢ 
ɫɨɨɬɜɟɬɫɬɜɭɸɳɚɹ ɫɬɪɭɤɬɭɪɚ ɮɨɪɦɚɡɚɧɨɜ ɩɨɤɚɡɚɧɵ ɧɚ ɪɢɫɭɧɤɚɯ 1,2. 

  
Ɋɢɫ. 1. ɍɎ-ɫɩɟɤɬɪ (ɜ CH2Cl2) «ɨɬɤɪɵɬɨɝɨ» ɢɡɨɦɟɪɚ 3-ɧɢɬɪɨ-1,5-(4-ɦɟɬɨɤɫɢɮɟɧɢɥ) 

ɮɨɪɦɚɡɚɧɚ. 
Ʉɚɤ ɜɢɞɧɨ ɢɡ ɩɪɢɜɟɞɟɧɧɵɯ ɫɩɟɤɬɪɨɜ, ɞɥɢɧɚ ɜɨɥɧɵ ɩɨɥɨɫ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ ɨɛɨɢɯ 

ɢɡɨɦɟɪɨɜ ɫɯɨɞɧɵ, ɧɨ ɢɧɬɟɧɫɢɜɧɨɫɬɶ ɩɨɥɨɫ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ ɫɢɥɶɧɨ ɨɬɥɢɱɚɸɬɫɹ. 
Ɇɨɥɹɪɧɵɟ ɤɨɷɮɮɢɰɢɟɧɬɵ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ ɞɥɹ «ɡɚɤɪɵɬɨɝɨ» ɢɡɨɦɟɪɚ ɜ 15-20 ɪɚɡ ɛɨɥɶɲɟ, 
ɱɟɦ ɭ «ɨɬɤɪɵɬɨɝɨ». Ʉɪɨɦɟ ɬɨɝɨ, ɫɨɨɬɧɨɲɟɧɢɟ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ ɦɟɠɞɭ ɩɨɥɨɫɚɦɢ ɜ ɨɞɧɨɦ 
ɢɡɨɦɟɪɟ ɨɬɥɢɱɚɸɬɫɹ ɨɬ ɞɪɭɝɨɝɨ: ɬɚɤ, ɧɚɩɪɢɦɟɪ, ɞɥɹ «ɡɚɤɪɵɬɨɝɨ» ɢɡɨɦɟɪɚ ɨɬɧɨɲɟɧɢɟ 
İ ɞɥɹ ɩɟɪɜɵɯ ɬɪɟɯ ɩɨɥɨɫ ɩɪɢɛɥɢɡɢɬɟɥɶɧɨ ɪɚɜɧɨ 2:1,8:1, ɚ ɞɥɹ «ɨɬɤɪɵɬɨɝɨ» - 1:0,9:0,8. 
Ⱦɚɧɧɨɟ ɹɜɥɟɧɢɟ ɞɨɥɠɧɨ ɨɛɴɹɫɧɹɬɶɫɹ ɩɪɨɫɬɪɚɧɫɬɜɟɧɧɨɣ ɢɡɨɦɟɪɢɟɣ. 

 
Ɋɢɫ. 2. ɍɎ-ɫɩɟɤɬɪ (ɜ CH2Cl2) «ɡɚɤɪɵɬɨɝɨ» ɢɡɨɦɟɪɚ 3-ɧɢɬɪɨ-1,5-(4-ɦɟɬɨɤɫɢɮɟɧɢɥ) 
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Ⱦɥɹ ɨɛɴɹɫɧɟɧɢɹ ɨɛɧɚɪɭɠɟɧɧɵɯ ɪɚɡɥɢɱɢɣ ɛɵɥɢ ɩɪɨɜɟɞɟɧɵ ɤɜɚɧɬɨɜɨ-ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɟ 
ɪɚɫɱɟɬɵ ɫɬɪɭɤɬɭɪɧɵɯ ɢ ɫɩɟɤɬɪɨɫɤɨɩɢɱɟɫɤɢɯ ɫɜɨɣɫɬɜ ɪɚɡɥɢɱɧɵɯ ɮɨɪɦ 3-ɧɢɬɪɨ-1,5-
(4-ɦɟɬɨɤɫɢɮɟɧɢɥ) ɮɨɪɦɚɡɚɧɚ ɫ ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧɢɟɦ ɦɟɬɨɞɚ TDDFT.  ɇɚ ɪɢɫɭɧɤɚɯ 3,4 
ɩɪɢɜɟɞɟɧɵ ɢɯ ɪɚɜɧɨɜɟɫɧɵɟ ɝɟɨɦɟɬɪɢɢ. Ɉɩɬɢɦɢɡɢɪɨɜɚɧɧɚɹ ɦɨɥɟɤɭɥɹɪɧɚɹ ɫɬɪɭɤɬɭɪɚ 
ɯɨɪɨɲɨ ɤɨɪɪɟɥɢɪɭɟɬ ɫ ɤɪɢɫɬɚɥɥɨɝɪɚɮɢɱɟɫɤɢɦɢ ɞɚɧɧɵɦɢ, ɩɨɥɭɱɟɧɧɵɦɢ ɪɚɧɟɟ [4]. 

 

 
Ɋɢɫ. 3. Ɉɩɬɢɦɢɡɢɪɨɜɚɧɧɚɹ ɫɬɪɭɤɬɭɪɚ  «ɡɚɤɪɵɬɨɝɨ» ɢɡɨɦɟɪɚ 3-ɧɢɬɪɨ-1,5-(4-

ɦɟɬɨɤɫɢɮɟɧɢɥ) ɮɨɪɦɚɡɚɧɚ. 
 

 
Ɋɢɫ. 4. Ɉɩɬɢɦɢɡɢɪɨɜɚɧɧɚɹ ɫɬɪɭɤɬɭɪɚ  «ɨɬɤɪɵɬɨɝɨ» ɢɡɨɦɟɪɚ 3-ɧɢɬɪɨ-1,5-(4-

ɦɟɬɨɤɫɢɮɟɧɢɥ) ɮɨɪɦɚɡɚɧɚ. 
 
Ɉɬɦɟɬɢɦ, ɱɬɨ ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɵ ɪɚɫɱɟɬɨɜ ɩɨɥɧɵɯ ɷɧɟɪɝɢɣ ɞɜɭɯ ɢɡɨɦɟɪɨɜ ɩɨɤɚɡɵɜɚɸɬ, 

ɱɬɨ «ɡɚɤɪɵɬɵɣ» ɢɡɨɦɟɪ ɹɜɥɹɟɬɫɹ ɧɚɢɛɨɥɟɟ ɫɬɚɛɢɥɶɧɵɦ.  ɉɨɥɧɚɹ ɷɧɟɪɝɢɹ ɨɬɤɪɵɬɨɣ 
ɮɨɪɦɵ ɧɚ 16.48 ɤɤɚɥ/ɦɨɥɶ ɛɨɥɶɲɟ ɷɧɟɪɝɢɢ «ɡɚɤɪɵɬɨɣ» ɮɨɪɦɵ. ɉɨɷɬɨɦɭ ɨɧ ɹɜɥɹɟɬɫɹ 
ɦɢɧɨɪɧɵɦ ɢɡɨɦɟɪɨɦ, ɱɬɨ ɩɨɞɬɜɟɪɠɞɚɟɬɫɹ ɞɚɧɧɵɦɢ əɆɊ ɫɦɟɫɢ ɞɜɭɯ ɢɡɨɦɟɪɨɜ.  

ȼ ɬɚɛɥɢɰɟ 1 ɩɪɢɜɟɞɟɧɵ ɬɟɨɪɟɬɢɱɟɫɤɢɟ ɢ ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɚɥɶɧɵɟ ɡɧɚɱɟɧɢɹ 
ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɯ ɫɞɜɢɝɨɜ ɞɥɹ ɢɡɨɦɟɪɨɜ ɮɨɪɦɚɡɚɧɚ. ɐɜɟɬɨɦ ɨɬɦɟɱɟɧɵ ɪɚɫɱɟɬɧɵɟ ɡɧɚɱɟɧɢɹ 
ɬɟɯ ɩɪɨɬɨɧɨɜ, ɪɚɫɱɟɬɧɨɟ ɡɧɚɱɟɧɢɟ ɤɨɬɨɪɵɯ ɞɨɥɠɧɨ ɛɵɬɶ ɧɚɢɛɨɥɟɟ ɜɟɪɧɵɦ ɜ ɞɚɧɧɨɣ 
ɦɨɞɟɥɢ. 

ɂɡ ɬɚɛɥɢɰɵ 1 ɜɢɞɧɨ, ɱɬɨ ɬɟɨɪɟɬɢɱɟɫɤɚɹ ɦɨɞɟɥɶ ɞɨɫɬɚɬɨɱɧɨ ɯɨɪɨɲɨ ɨɩɢɫɵɜɚɟɬ 
ɫɬɪɭɤɬɭɪɭ ɪɟɚɥɶɧɨɝɨ ɜɟɳɟɫɬɜɚ. 

Ɍɚɤɠɟ ɧɚɦɢ ɛɵɥ ɩɪɨɜɟɞɟɧ ɪɚɫɱɟɬ ɜɨɡɛɭɠɞɟɧɧɵɯ ɫɨɫɬɨɹɧɢɣ ɞɥɹ ɢɡɨɦɟɪɨɜ 
ɮɨɪɦɚɡɚɧɚ. Ɋɚɫɱɟɬɧɵɟ ɢ ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɚɥɶɧɵɟ ɡɧɚɱɟɧɢɹ ɯɨɪɨɲɨ ɤɨɪɪɟɥɢɪɭɸɬ, ɱɬɨ 
ɩɨɞɬɜɟɪɠɞɚɟɬ ɜɟɪɧɨɫɬɶ ɜɵɛɪɚɧɧɨɣ ɪɚɫɱɟɬɧɨɣ ɦɨɞɟɥɢ. ɋɪɚɜɧɟɧɢɟ 
ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɚɥɶɧɵɯ ɢ ɪɚɫɱɟɬɧɵɯ ɞɚɧɧɵɯ ɩɪɢɜɟɞɟɧɨ ɜ ɬɚɛɥɢɰɟ 2. 
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Ɍɚɛɥɢɰɚ 1. Ɂɧɚɱɟɧɢɹ ɪɚɫɱɟɬɧɵɯ ɢ ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɚɥɶɧɵɯ ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɯ ɫɞɜɢɝɨɜ ɞɥɹ 
ɞɜɭɯ ɢɡɨɦɟɪɨɜ 3-ɧɢɬɪɨ-1,5-(4-ɦɟɬɨɤɫɢɮɟɧɢɥ) ɮɨɪɦɚɡɚɧɚ. 

Ɉɬɤɪɵɬɵɣ Ɂɚɤɪɵɬɵɣ 
ɏɢɦ. ɫɞɜɢɝ, ppm ɏɢɦ. ɫɞɜɢɝ, ppm NMR, ppm Ɍɟɨɪɟɬɢɱ. ɗɤɫɩɟɪɢɦ. NMR, ppm Ɍɟɨɪɟɬɢɱ. ɗɤɫɩɟɪɢɦ. 

25.10734 6.80266 23.17908 8.730916 
23.59429 8.315709 8.23 23.92835 7.981653 7.68 

24.96917 6.940831 24.61267 7.297333 
24.81674 7.093258 7.04 24.91404 6.99596 7.00 

22.19969 9.71031 15.66 16.47958 15.43042 15.45 
24.81583 7.094169 24.82029 7.089709 
23.75123 8.158766 8.33 23.3487 8.561297 7.68 

24.7495 7.160498 24.76679 7.143213 
24.86069 7.049314 7.34 24.83875 7.07125 7.00 

28.19759 3.712413 28.14169 3.76831 
28.23072 3.679277 28.13207 3.777933 
27.87133 4.038674 

3.92 
27.7744 4.135596 

3.89 

28.15098 3.759018 28.15602 3.753977 
28.13007 3.779926 28.19919 3.710806 
27.81907 4.090933 

3.94 
27.83474 4.075264 

3.89 

Ɍɚɛɥɢɰɚ 2. Ɂɧɚɱɟɧɢɹ ɪɚɫɱɟɬɧɵɯ ɢ ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɚɥɶɧɵɯ ɩɨɥɨɫ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ ɍɎ  
ɞɥɹ ɞɜɭɯ ɢɡɨɦɟɪɨɜ 3-ɧɢɬɪɨ-1,5-(4-ɦɟɬɨɤɫɢɮɟɧɢɥ) ɮɨɪɦɚɡɚɧɚ. 

Ɉɬɤɪɵɬɵɣ Ɂɚɤɪɵɬɵɣ 
Ɋɚɫɱɟɬ ɗɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬ Ɋɚɫɱɟɬ ɗɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬ 

495 514 515 515 
447 490 416 477 
365 381 377 365 
263 259 280 272 

Ɍɚɤɢɦ ɨɛɪɚɡɨɦ, ɧɚɦɢ ɩɨɤɚɡɚɧɨ, ɱɬɨ ɦɟɬɨɞ TDDFT ɦɨɠɟɬ ɛɵɬɶ ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧ ɞɥɹ 
ɤɜɚɧɬɨɜɨ-ɯɢɦɢɱɟɫɤɨɝɨ ɦɨɞɟɥɢɪɨɜɚɧɢɹ ɫɬɪɭɤɬɭɪɵ 3-ɧɢɬɪɨ-1,5-(4-ɦɟɬɨɤɫɢɮɟɧɢɥ) 
ɮɨɪɦɚɡɚɧɚ ɢ ɨɛɴɹɫɧɟɧɢɹ ɧɟɤɨɬɨɪɵɯ ɫɬɪɭɤɬɭɪɧɵɯ ɯɚɪɚɤɬɟɪɢɫɬɢɤ ɞɚɧɧɨɣ ɦɨɥɟɤɭɥɵ. 

Ɋɚɛɨɬɚ ɜɵɩɨɥɧɟɧɚ ɩɪɢ ɮɢɧɚɧɫɨɜɨɣ ɩɨɞɞɟɪɠɤɟ Ƚɨɫ. ɡɚɞɚɧɢɹ «ɇɚɭɤɚ» ɩɪɨɟɤɬ 
ʋ2387 ɢ ɝɪɚɧɬɚ ɊɎɎɂʋ 14-03-00743ɚ. 
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