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Abstract. This article is devoted to quantum chemical research, the influence of the number
of methylene groups on the reactivity of propylenediamine. An analysis of the data on the
electronic structure and energy characteristics makes it possibleto determine the role of
methylene groups in the reactivity of the reagents and the productivity of the synthesis.
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KBAHTOBO-XUMHNYECKHUE OCHOBBI CUHTE3A a-AMUHOHUTPUJIIA

Auuomauuﬂ. Cmamos nocesdiyena Keanmoeo-XumuiecKomy ucczzeaoeaﬂuio, BIUAHUIO
qycna MemuieHo8blX 2PYNN HA PeaKyuoHHYI0 CHOCOOHOCMb NPONULeHOUAMUHA. AHanu3 OaHHbix
no 9JZ€Kmp0HH012 CmpyKkmype u SHepcemudeCKum xXapaKkmepucmuxKkam nos3eojisiem onpedejzumb
POJ/Ib MEeMUIEHOBbIX 2cpynn 6 peam;uomwd cnocobrnocmu peazcenmos u npous’eodumeﬂbyocmu
cuHmesa.

Knroueevie cnosa: nponuﬂeHduamuH, KEAHMOBO-XUMUYECKULL pacuem, I9J1EKMPOHHAA
CMPYKmMypa, peakyuoHHas CnocoOHOCMb, NPOOYKM CUHME3d.

a-AMUHOHUTPUJJIAP CHHTE3UMHUHT KBAHT-KUMEBHUM ACOCJIAPA

Annomayun. Ywby maxona Keanm Kuméguil mMaoKUKomiapea, MemuieH 2ypyxiapu
COHUHUHZ nponwzenduamuﬂ peakmueiucuca mavcupuca bazuwan2an. 3JZ€Kmp0H mysuiuut ea
OHEp2UA xapaxkmepucmuxaiapu xalqudazu MABIAYMONMIAAPHU MAXIUl KUIUUL, peacenmilapHuHe
peaxkmueiucu e6a CUHME3HUHZ Maxcyﬂdopﬂueuda MeMUIIER 2YypPYyXi1apuHuHe poJquHuU aHUKIaul
UMKOHUHU Oepaodu.

Kanum cysnap: nponunenouamuH, KEawm KuMEsUll Xucoou, 31eKmpoH my3Uimd,
PEAKMUBIUK, MAXCY/IONT CUHRMESU.

Kupum. JKaxoHJa KHIUIOK XYXaJuru Ba TUHOOMET aManuéruaa Typiau CUHG
AMHUHOHWTPWJUTAP  acoCha SApaTWIraH mpenapamiap WHCEKTHIUmIap  (GproMukaMun),
AQHTUTCIIbMUHT, aHTU-THIIEPIIIMKEMUK BOCHTAIap (BUJIATIMITHH, CAKCATJIUIITHH, aHATJIMIITHH),
0CTEONOpo3 Ba CysSK MeracTaszu (omaHakatuO, 6amukaru0), ymka kacammuru (COPD), caparon,
SUUTAFJIAHUII Ba Tua0eTra Kapiiy BocuTaiap cudaruaa KyJIaHUIMOKIA.
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Tapkugnam JIO3UMKH, O-aMUHOHUTPUI (ParMeHTH Typau Tabuumid OupukMaap
MOJICKYJIaCHJIa aHWKJIAHTaH, O-aMHIOAECTOHUTPWI TYPYXH 3Ca SHTH THIIOTJIMKEMHK JTOpUIIAp,
UCTUKOOUTM  (DapMaKoIIOTUK Ba arpoKMMEBUN  MpenaparijapHUHT MyXUM  (parMeHTu
xucobnanaau. lllyHuHT yuyH, TapkuOuma o-aMUHOHUTPUI (parMeHTHHHU CakjiaraH anugaTuk,
apOMAaTHK Ba reTEPOLUKINK OMPUKMATAPHUHT MaKCaIM CHHTE3WHH Ba KUMEBUH Y3rapuliapuHu
amaira OIIMPHIL, YJapHUHT (U3MK-KUMEBHN Ba OWMOJIOTHMK XOCCAJIApUHU aHUKJAIl, TaHIa0
ONMHraH “HOM30A4~ OWpHKMalap acocuia SHTH JOPH BOCHTAIAPHHU SPATHII YUYH HIMHA
TaJKUKOTIIAp OJUO OOpUII Ky/1a T0I3apOaup.

Orunenauamud  HoNCH2CH2NH2 -  opranuk cuHTe3ga KeHr KyJUIaHWJIaUTraH
aMMHOOMpPHKMa XMcOOJaHa . YHUHI KUMEBMH TY3WIHMILM Ba CUMMETpHsCH (haos Mapkasiap
OuaH peakuusara KUpUIIMII UMKOHUHM Oepaau. DTUICHIMaMUHHUHT TYpJd peareHTiap OuiaH
KUMEBUH y3rapunuiapu OW3 TOMOHHMMU3JIAH WITApH KeHT ypranwirad [1, 2]. JlnamMmuamapHuHT
cniupTiiap OmiiaH y3apo OMPUKHIN PeaKIUsICH OJaTaa KyWnaard Auarpammasia KypcaTuiraHnuiek,
peaKTHBIAPHUHT HUCOATUTa Kapad Oup HeuTa CyB MOJICKYJIATAPHHUHT QXPATNO YMKHUIIN OHIIaH
Oupra Kenaju:

H
H
H L 5
Pl o G 1 o G
2 H—C—C—O0—H+ HN—C——C—NH, HiC—C—N—C—C—N—C—CHy + 2 H,0
H 2 H H ‘C HHHHC
] ] |||1.
N ; NE
1 2 3

1-pacm. N,N'-6uc (a-1inaHON30mpONyi )3 THICHAAMIH (3) XOCH OYIUIIT peakinusacuIa
pearenTinapaaru (1 Ba 2) aTomiapHH paKamiiar

bynpmaii y3rapumapna peakuus Mapkasu, OJaTAardieK, UaHOW3OMPOMUI CIUPTHHHUHT
VUMHYU Japa)xkalld yriaepoj aTOMUHUHT KapOokaiuscu Oynub, yHAaH Hazapuil ¢ukpra kypa,
THAPOKCHII aHWOHHU KUCJIOTAIM MYXHUTa YUKUO KETHUII TYPYyXH MIAKIUAa OCOHTHHA aXPaTUIIN
kepak. byHnail xomnma, STUIEHIUaAMUH MOJIEKyJIacua WKKala aMHUHOTYPYX XaM OuUp MPOTOHHU
napajuies paBUIlja OCOHTMHA aXpaTuO OJUIIN MyMKHH, Oy 3ca TuKapOaHWOH XOCHJI KUJIadu Ba
KCHHHYAIMK YHTA HKKUTA KapOOKATHOH KYIIMJIUIIN PEaKIs MaxCyJIOTHTa OJTNO KeJla i Ba YHKUO
KETa/INTaH TYPyXJiap CyB MOJICKYJIaCHHU XOCHJ KWIaau. By peakuusHu KBaHT KUMEBHH yCYIH
€paMmia yprauuin Ha3apuil )KMXaTJaH KU3UKUII YFoTaau. by peaknusna pearentiaap HucOaTu:
O-ITHAHU3O0IPOIIHI CITUPTH: dTUieHanamMuH = 2/1. Ba miyHra kypa, peakiys OXHp-OKUOaT HKKATA
CYB MOJICKYJACUHUHT YHKHUIIIH OWJIaH SIKYHJIaHAIH.

TaakukoT MeTojonorusic. YmiOy wuinga Ou3 o-nmanusonponwn cnuptd (1) Ba
sTUiIeHAnaMKUH (2) HUHT KBaHT KUMEBUM XMCOOMHM YTKa3auk. Xucob-kurobmap Gaussian 98
nactypunaan [3], DFT-B3LYP ycymu épaamuna 3-21G acocnu TyIuiam OnTaH amajra ONIHpPHIIIH.
Jactrabku marpuma GaussView 5.0 nactypu épaamuaa Ty3uiaran. Xpcoosam sxkapaénuaa bapua
TEOMETPHUK TMapaMeTpiap TYIWK ONTHMaUlaITHpwiaad. HaTmwkama derapa MOJEKYISIp
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opoutammapauar (UMO) 37eKTpoH Ty3WIMIIM Ba XXMM KYpUHHUIIN ONUHAM. |-KaaBaiaa
KEeNTUPUITaH XucoOjaml HaTwkanapu Ba uerapa opOutamnapu (UO) mabaymoTiapu acocuaa
MKKaJlla PEaKTHUBHUHI PEAaKTUBIUTH WIMHHA amgabuérinapaa MyBaddakusITiu KylaHUIaETraH
PEAKTUBIIMK KypcaTkuuiapuaan oupu cudartuima 6axosaanau [4-6].

Harwxanapun wmyxokama Kwimm. Pacmra kypa. la, yumHuYM Japaxkaiaud COUPT
MOJICKYJJACHHUHT THAPOKCHUJI TYPyXd MOJEKYJaHHHT SHT IOKOPU TYJAUPHITAH MOJEKYJIISp
OpOUTANMHY MAKUTAHUIINTA KaTTa XUcca Kyau.

a §)

[Maks 1. DneKTpoH 3apsAJapHUHT peareHTiaap aromjiapu 0yiinua TaKCUMIIaHUIIN (a) Ba
MOJICKYJIAHHHT SHT FOKOPH TYJIAUPUIITaH MOJICKYJISIp OpOUTATMHUHT OMMAaBHUil IAKJIN Ba
[UAaHOM30IPONII CHUPTUHUHT 3Heprusick = -0,273 eV (b).

Ba mynunraek, q = -0,524 e ra tenr Oynran karrta MaH(U 3apsi1 THAPOKCHII TYPYXHUHUHT
KHCJIOPOJA aTOMHUJA TYIUIAaHTaH, OYHWHT HATIKacuja y KYIIHU PEareHTHUHI XapaKaTIaHyBUd
MPOTOHUHH OCOHTHHA OOFNIa0, MOJEKyJNaHW KOJIIUPHO, TapK ATYBYH TyPYX XOCHJ KHJIHIIH
MYMKHH. |-%anBai Ba pacMmra kypa. 2a, 2 oupukmanaru N7 Ba N10 aTomiapu Moc paBumiia q=-
0,661e Ba -0,655e ra TeHr MakcuMan MaH(UI IEKTPOH 3apsAIapHU ¥3 uuura onaau. byHnan
TaIIKapy, SKCTpPEeMal aMHHOKUCIOTajJap OSHI MacT Oym OyiMaraH MOJEKyJsp OpOuTan
(BIIBBMO) mak/uiaHHIIUMTa FOKOPHU XKcca Kyiuaau (20-pacMra KapaHr).

[Taxx 2. DneKkTpoH 3apsiIapHUHT aTOMJIapTra TAKCUMIIAHUIIH (2) Ba STUICHIMAMUH
(BIIBBMO) (6) Ba sneprusinudr (E snssmo = 0,106 3B) mactku spkua MO HUHT XaXMITA
KYpHUHUIIIH.

Jlemak, MKKUTa XapakaTjaHyBUM MPOTOH aXpaTWTraHJaH CYHI SIHTU XOCHJI OVyiraH
kap6annon CoHgN2 —C2HsN? + 2H* rokopria aiiTu6 yTHiran KapOoKarusuap OniIaH peakiusTa
KUPHIIUII TSHACHINSICH FIOKOPU OYIMO, yinap OwiiaH KOHJEHCAIUS PEaKIMsICUTa KUpUIaau aeo
TaxXMHUH KWINAII MYMKHH.

Pearentiap aTomnapuaaru 3JeKTpoH 3apsaiap (J, e).
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Atom 3apsau, (4, e) | o-Huanmsonponua cnupt|Atom 3apsiaum, (4, €) OTHJIEHIHAMUH
N1 -0,472 N7 -0,661
C2 0,422 C8 -0,239
C3 0,041 C9 -0,218
C4 -0,527 N10 -0,655
C5 -0,527 H7 0,264
06 -0,524 H8 0,187
H4 0,226 H9 0,214
H5 0,226 H10 0,259
H6 0,340

DJEeKTPOH 3apsAJIapHUHT peareHTaap aToMmiapura Takcumiaanumy Ba 'O xocui 6yaummra
MaKCHUMaJl X|CCAaCH TYFPUCHAArH OCPHIITaH MabIyMOTIapAaH IIyHH TaXMHUH KWIAII MyMKHHKH,
Oy yYMHYHM Japakaldd YIJepoJ, aTOMUHUHT KapOOKCHJI aTromijlapura TabCUp KHJIaJWUTaH
KOHJICHCALUsSl peakuusich. l-peareHT Ba 2-peareHTAard KapOaHWOHHMHI a30T aTOMJIApH.
VrKa3unran XucoG-KuToGnap Ba yJNAPHM KaifTa TAXJIMJ KUJIMII HATHOKANAPU TOMOJOIIIAPHUHT
CENICKTUB KOHJCHCALMS PEaKUUSICHHMA YPraHull YydyH 3apyp I[MapT OYIWIIN MyMKHH.
(mosnmMmeTuiieH) peakTuB 1 6unan 6Gupukma 2 cepusicu. by Xona noimmeTuiaeH napyacu peakuus
TE3JIMIY Ba YHYMJIOPJIUTUra KaTTa TabCUp KYPCATUIIM MYMKHH, Oy OM3HMHI KEHMHIM Ha3apuii
TaJAKUKOTIAPUMHU3HUHT UIMHHA 00BEKTH XMCOOIaHAIM.

N,N'-6uc-(a-maHon30nponuI)IPONMICHANAMUH CUHTE3M KUIUIOK XYXKAJIUTU SKUHIIApU
Y49yH HCTHKOOJUIH YCTUPYBYH CTHMYJATOp cudatnma myBadHakuaTIM UIDIATHIALII MyMKHH
Oynran OupukMa xucoOmaHaau. Ym0y OWpHKMa Fy3a HSKMHUHHHT TYpJH KacajUTUKJIapra
YUAMIIVJTATHHA OIIMPHINH Ba Fy3a XOCHJIMHUHT 3pTa €THIHUINUTA 3aMUH SPATUIIA MYMKHH,
IIYHUHT/IEK, Fajula Ba OOIIKa KUIILIOK XY KAIUTH SKUHIAPUHUHT XaM XOCHIIOPIIUTHHHU OIIW PUIIH
aHMKJIaHTaH. MaxcyJ0T YHYMIOPJIMTH MOC KeJlaJIuraH peareHTJIapHUHT OFMpaurura kapab 3,2 r
(89%) HY TAIIKKI KUJIATH.

Peaknus Kyiinia KeNTUpWITaH cxema OyinJa JaBOM 3TaJu:

T Ly N
2HC—C—OH + HN—C—C—C—NH, ——> HiC—C—N—C—C—C—N—C—CH; +2 H,0
C H H H CHHHHHTC

I I |
N N N

N,N'-Ouc(o-111aHon30PONIII)IPONUICHIMAMUH CHHTE3U CXEeMacH

Peakmus aneToHIMAHTUAPUHHUHT TIPOMMMIICHAUAMUH OumnaH 2:1 Mosstp HEcOAaTHIa COTUP
oynmamu. OnauHrY TagkKukKoTiapumusna [2; 4; 5] OW3 ameTOHUTPUI, aleTOHIIMAHTHUIPHH,
STWICHIUAMUH XOCHUJIAJIAPHHUHT CHHTE3 PEaKIUsIapUHHU, IMyHWHTIACK, METHJICH TYpPYyXJIapu
COHUHUHT MOJIEKYJIaJIAPHUHT PEAKTUBJIUTUTA TAbCUPUHU YpraHAuK. YOy TAXMUHHU TaCAUKIAIIT
ydyH ymi0y makofiiaja Ou3 MpONMICHIUAMHUH Ba AllETOHIIMAHTUAPUH MOJIEKYJIACHHUHT KBaHT
KUMEBHH xucoOuHu yTkaznuk. Ly Ounan Oupra, FOKOpUIAru MabJIyMOTIap OUIIaH T€OMETpHs Ba
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AJIEKTPOH TY3WJIMAaHM XMCOOJNAll HATHKAJapUHHU TaKKOCHall aMaira omupwind. Hartmxkana,
METHJICH TYpyXJIapd COHUHHHT 3JICKTPOH 3apsyIJIApHUHT MOJIEKyJa aToMJIapura Kairta
TAKCUMIIAHUIIINTA TAbCUPH TYFPUCUAA WIMHU XyJIOCa YMKAPUII Ba 1Ty OWJIAaH PEaKTHBIIAPHUHT
PEaKIMOH KOOMIIUTHHHA aHUKJIAIIMMU3 MyMKHH.

Jactnabku reomerpust GaussView 5.0 gactypuia ty3uirad Ba Gauss 98 nacrypuna DFT-
B3LYP ycymu €pnamuna 3-21G acocnu Tymiam [6] 6mnan xuco0-kutodbmapHu Oaxapuiaa 6apya
TEOMETPHK TMapaMeTpiap TYJIUK ONTUMAJUIAIITHPWITaH. YmOy XucoOmam ycynu Ou3
TOMOHUMM3/IaH wirapu MyBaddaxustiu kymmanunrad [1; 3]. Kyiimgarn pacmaa 37IeKTpoH
3apsi/UIAPHUHT MPONHMJICHIMAMUH aToMJIapu OyiruYa TaKCHMMJIAHUINU KYpCaTHITaH, TH3MMHUHT
ymymuii suepruscd Ep =-402921,553 kkan/mod, aumnona momentu m = 2,077 dB.

3-pacm. Peakuus MaxCyJOTHHHUHT Yerapa OpOUTaUIapUHUHT KYPUHUIIHN: SHT IOKOPH
TYIAMpWITaH MoJeKkyJsip opouran (vanga KOTMO) Ba sHr nact 6anj 6¥nMaran MOJEKyJsp
op6urain (Yuraa SIIBBMO)

ATomilapary 3J€KTpOH 3apsiajiap Ba JUIOJI MOMEHT BEKTOPUHUHT HYHAIMIUIAPH:
YMyMmaH onraHjga, MoOJieKyyia aHda KyTonu xucoOnaHamu. [loysipiawik BEKTOpPH acocuid
CKEJIETHUHT YM3UFUTa NEPHEHIUKYIISIP HYHAITUPUIITaH.

Oparna, yerapa opOUTaUIApUHUHT HAKLI Ba SHEPrUs KMMMaTiIapy peakTUBIUKHUHT MyXUM
KypcaTKknun cudaTuaa WIuIaTIIaan, IyHUHT yayH Ou3 'O peareHTHHUHT SHeprusl KHAMaTHHA

OepavK.
1. Peakuusi MaxCyJIOTHHMHI JHEPIrus KHIMATJIapH Ba Yerapa opouTalJIApUHUHT
TYpH

Opo6uraiap YHeprusicu ss Jl— 013073

MO L1 0,12675
E, a.e. |E, kKaa/moa dE, kKaa/moa (] e, ®
SITBBMO 0,127 79,537 175,038 =

6 - -o.1561

SI0TMO 0,152 —95,501 -

Peakuust MaxcyJlOTUHMHI OpOMTall pacMMJIaH UIYHHM TabKUUIAll MyMKHHKH, MapKasJaH
(GYHKIMOHAN TypYXJIADHUHI JKOWIAIIMIIM CHMMETpUsCUra Kapamail, yerapa opOuTaiiapu
(BIIBBMO Ba DIOTMO) MOeKyJIsIp CKEISTHHHT TYPJIH Y4Iapya sKONIAIITaH.

ATtomiapiaru 3JIEKTpOH KalTa TaKCHUMJIAHUIIJArW y3rapuijiap Ba METWIEH TypyXjapu
COHMHMHT KyMaluIM ypracunaru OOFIMKIUKHU aHHUKIANl Yy4yH OM3 a-C OMpHUKMajapu y4dyH
XMCcOo0-KuTOOMapHU amanra omupauk. Kyingarn pacMm Ba xaJBanjia XucoOuanl MabIyMOTIapH
KYpCaTHJITaH.
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2. IHlaxn 4. Mono- (a), ou- (6), mpumemunenouamun (C) amomnapu oynuua
3apAOIAPHUHZ MAKCUMAAHUUN.

3. a-C Oupukmanapuoa Memuen 2ypyxaapu COHUHUHZ y32apuuiu Ouian 3J1eKmpoH
3apAONAPHUHZ Y32aAPUIMUHUNHZ KUECUTL Hcadeanu

BupnkMajapHuHT aTomMiaapu 0yiin4a pakamuiam
Birikma
1 2 3 4 5 H1 H2 H3 H4 H5
a —-0.662|-0.051|-0.662 0.257 0.160 0.270
—-0.651|-0.239|-0.218 |-0.655| - 0.264 0.187 0.188 0.259
c —-0.651|-0.223|-0.382|-0.220|-0.649| 0.260 0.196 0.197 0.196 0.259

Kanpamnap Ba pacmiiap/ia KeITUPWITaH MabJIyMOTIAPHUHT TaXJIMIM LIYHH KYypcaTaluKy,
METHJICH TypyXJlapy COHMHMHI KYyNaiuimuy OuaH peareHTHUHI aMUHOKHCIOTAJIapUHUHT
aToMJIapuJary 3apsjiap y3rapaau Ba MIyHUHT YUYH PEaKIys yHYMIOPJIMIY CE3UIIapiin Japaxkaaa
OLLIAJH.
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