
���������� ���	��
� ����� 
� ����� 19-�� ���	 �	�
-���� ���������, �
� ������ ����� ����	���� C – C ����� �������� 

��������� ��	�����. ���� � ��������, � ��
���� ��	 	
��	 �������	1  ���	���
 ����� ����� 
����	���� �����, �������� ��������� ��	�����, 
� �	���
�
��� �� �
�  	
��	  ����
 �	���	
� 
����������� ������
�� �������� �
����
����� ���� ����	. 1

� ����� ����� ����	� – ��	 ���!  
����	���
�!  	
��	, ���	������ ����� ����� ����	���� �����. 

"��	�� �� ��� �
����
����!� �	��������� �	���
�
����, ����	������ �� �����
� ������ 
�������-���������� �����,  	�	�
������
�� ����� � 
�� �� �������� -  ����
��!� �  ��	���!� 
�	��������� ���
��
�
���
 �������	� �
����	����� ������� ���
��!. #�����
�� �	�����!  
����, ��
��!� ����
 ���
� �������	 � ������
	
� �����
	 �� �	�
�� ������ ����	��!  ������, 
�	�!�	�
�� �� �������	�����.  �����������	, ��� �����
�!�� ������	��, �	�!�	�
 �������!, 
�	 �������� � �	������ ��
�����!  �������	��� , �� ����	��
������ �
�������� �
 ��
��!  	
��! 
�	������������ �����	�	�
�� � �����	�	����� �������� (���
����!� �����	���). 

$������	�����	� �������� ����������	 �	������ �	������ ��	����� ������ ���
!  ������, 
��
��!� ��������
�� ���
�	��
����!�� �	�
��	��, ����
���
	
������� ��	�������
���� � 
��	�������
���� ����
	��� � ��������. %�	����� �
�  ������
������  �	������ ��������: 3-15 
��	�/���� (12.6-41.3 �&�/����), ��
��� ���������!, �	� �	����, ������ �	�����
�: ��� �
���  
�������	 �	����	 �����	 �!
� �� ����� 16 – 20 ��	�/���� (66.9-83.7 �&� /����). '	����! ����
 �!
� 
��������! ���������
	���� � �	����
	�! ��	�
����� 	��������� ��
��	��. 

(	 ������� ����
	���� ��	��� �	�������
� ������� �������! �����
	�	 �
 
���������� ���	 – 
���	 �����
	 ���! CH3 – �
����
����� ���! CH2Br. $	� ����� �� ��	���	, �
	 �	�������
� ����
 
����� ��������! � 
���� �	������	��, �
���	����� �	������ ��
�����!� �������	����, � 
���� 
�������	��, �
���	����� �	������ ��
�����!� �������	���� �������! C2H5Br. (	������ 
�!����!� �������	��� � �����	����� �������� �	�!�	�
�� �	
��������!�� (��� )	 �	
�!��). 
*��� �� �
 ����� �� ��
�����!  �������	��� � ������ ��
������� �������	��� �������� 
����� 
����� �	������, ��
��!� �	�!�	�
 ������
������� �	������ ��	�����. $������	��� � �	����	����� 
�������� �	�!�	�
 �	�������!��.  

&�� �����	����� �������	��� �	�
� ������
�� ���������!�� ������	�� (�����	, 
����
	�������� ����� ������� �������! �	 ������
�, �������������� ����	���� ����� ������ 
��
���� ���� ���
 ��	����� (��. �������). 

 
 



+��.1 *�
����	���!� �	����! ���
������� ��	����� �������! �����
	�	 � ������� (�����	 ��� 
�	
���������� (00,1200,2400,3600) � �	��������� (600,1800,3000) �������	���. 

,������ �������	��� � �����	����� �������� ����
	 �	 ����. 
 

�����
� 6. 
�� ������ �� ��	�	��!  ����	�	
���� ������� �	����
	
� ������� �	
���������� � 

�	���������  �������	��� (ab initio- STO-3G) � ��
���
� ��	��� �	�������
� ������� ������� �
 

���������� ���	. (-�. ���.1) 

�� ������  �������!: 1) ��
���
� ������ 3D ������;  
2) ���
������ ������

 ������� �������	���, ��� ��
��!  
�������!� ���� �������
�� �
 

0° �� 300°  � )	��� 60°; 
3) �
��
�
� ����
���!� �������	��� (�	�����, ��� �����
	�	 ����
���! ��� �	
��������!� 

� ��� �	�������!� �������	���) 
4) ��� ���
���� �������	��� �	����
	
� ������� (ab initio- STO-3G) � ��
���
� ��	��� 

�	�������
� ������� ������� �
 
���������� ���	, ��
��� �����
� ��
 ��� ������
���� 
���!������ �� ���.  

 
"���� � �� ���: �������
 WORD ��� EXCEL, ������	��� 
	����� ������� �	�����!  

�����������,  �
����
����!� ������� ����������� (������� �	������ ��
�������� ���������	 
����
	 �	 ����),  ��	��� E=f(ϕ). (.�	�	
� ���
��
�
��� ��������� � �	�������� ������ 
�
����	����� ������� �������� (�����	!)  

 



���������������������:::

1. &�� �������� ������� �������	���, �
����!  �
 ��
������� ���	���� Build – Model 
build,          �!����
� ���� �� 	
���� �������	 � ����	��!� � ��� 	
��! (select) �  
������
� ���� �	 ����!� ���� (Edit – Rotate – Molecule [�	�������	 � ���� «Rotate» 
�����	 �
��
� � �
���� «Molecules»] ��� � �	�	
�� �	��� ������ �!)� ��	�	
� 
�!�������� ���� � ������ ���
�����
	 Rotate-in-plane).  

2. &�� �	
��������!  �������	��� �
��������	
� �����
���. 
3. &�� �	���
	 ������� �	�������!  �������	��� �� ������
�� ���
�
���
� �������

, 
	 �	����
	
� ������� � ������ ���	��! Compute – Single Point. *�� �
�� ��
	�	
��� 
�	������ 
���� ������
�
� �	�������!� 	
��! (�����). 

 
 


