Заряды на атомах 4-амино-1,2,4-триазола и катионов триазолиевых солей

	№, струк-тура
	Заряд атома, е

	
	1-й цикл  (2-й цикл)
	C(
	C(
	H(
(H(’)
	H(
(H(’)

	
	N1
	N2
	C3
	N4
	C5
	N6
	H3
	H5
	H

(NH2)
	
	
	
	

	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7
	8
	9
	10
	11
	12
	13
	14

	A
	-0.144
	-0.116
	0.080
	-0.232
	0.067
	-0.069
	0.142
	0.152
	0.104

0.105
	
	
	
	

	Д
	-0.160
	-0.050
	0.102
	-0.185
	0.267
	-0.070
	0.198
	0.210
	0.149,

0.149
	0.219
	
	0.040,

0.062,

0.067
	

	Iа
	-0.222

(-0.223)
	-0.084

(-0.084)
	0.142

(0.142)
	-0.168

(-0.168)
	0.327

(0.327)
	-0.067

(-0.067)
	0.215

(0.215)
	0.226

(0.226)
	0.165,

0.163

(0.163,

0.165)
	0.396
	
	0.105,

0.105
	

	II
	-0.181

(-0.174)
	-0.106

(-0.081)
	0.130

(0.128)
	-0.170

(-0.173)
	0.298

(0.292)
	-0.065

(-0.067)
	0.206

(0.209)
	0.223

(0.218)
	0.160,

0.160

(0.161,

0.158)
	0.175
	0.181
	0.074

(0.091)
	0.067

(0.058)

	IIIa
	-0.177

(-0.177)
	-0.087

(-0.085)
	0.124

(0.123)
	-0.175

(-0.175)
	0.287

(0.286)
	-0.067

(-0.067)
	0.206

(0.206)
	0.217

(0.217)
	0.158,

0.157

(0.158,

0.157)
	0.195
	0.195
	0.057

(0.073)
	0.056

(0.073)

	IVa
	-0.169

(-0.169)
	-0.074

(-0.075)
	0.116

(0.116)
	-0.177

(-0.177)
	0.279

(0.279)
	-0.067

(-0.067)
	0.204

(0.204)
	0.215

(0.215)
	0.154,

0.156

(0.154,

0.156)
	0.190
	0.190
	0.052

(0.064)
	0.052

(0.064)
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