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ABSTRACT 
This article presents quantum-chemical calculations of N'1,N'3-bis ((E) -2-hydroxybenzylidene) malonoylhydrazone 

produced in the ChemCraft 1.8 and Gaussian programs. Composite methods of the Gaussian family (G4) and density 
functional theory (DFT) methods (BLYP / 6-311 + G (d, p)) were used. 

 
Ʉɥɸɱɟɜɵɟ ɫɥɨɜɚ  ɦɨɥɟɤɭɥɚ  ɡɚɪɹɞ  ɫɬɪɭɤɬɭɪɚ  ɤɜɚɧɬɨɜɨ-ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɣ ɪɚɫɱɟɬ  
Keywords: molecule, charge, structure, quantum-chemical calculations. 
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Ƚɢɞɪɚɡɨɧɵ ɢɝɪɚɸɬ  ɜɚɠɧɭɸ  ɪɨɥɶ  ɜ ɧɟɨɪɝɚɧɢɱɟ 
ɫɤɨɣ   ɨɪɝɚɧɢɱɟɫɤɨɣ   ɚɧɚɥɢɬɢɱɟɫɤɨɣ  ɯɢɦɢɢ  ɢ  ɦɟɞɢ 
ɰɢɧɟ  ɢɡ-ɡɚ  ɢɯ  ɫɩɨɫɨɛɧɨɫɬɢ  ɨɛɪɚɡɨɜɵɜɚɬɶ  ɛɨɥɶɲɨɟ 
ɤɨɥɢɱɟɫɬɜɨ ɪɚɡɧɨɨɛɪɚɡɧɵɯ ɫɬɚɛɢɥɶɧɵɯ ɫɨɟɞɢɧɟɧɢɣ 
ɢ  ɤɨɦɩɥɟɤɫɨɜ  ɩɪɢ  ɤɨɨɪɞɢɧɚɰɢɢ  ɫ  ɪɚɡɥɢɱɧɵɦɢ 
ɢɨɧɚɦɢ  ɩɟɪɟɯɨɞɧɵɯ  ɦɟɬɚɥɥɨɜ   Ƚɢɞɪɚɡɨɧɵ   ɛɥɚɝɨ 
ɞɚɪɹ  ɫɜɨɟɦɭ  ɫɬɪɨɟɧɢɸ ɢ ɩɨɬɟɧɰɢɚɥɶɧɨɣ  ɫɩɨɫɨɛɧɨ 
ɫɬɢɢ  ɜɵɩɨɥɧɹɬɶ ɮɭɧɤɰɢɢ ɛɢɹɞɟɪɧɵɯ ɝɟɤɫɚɞɟɧɬɚɧɬ 
ɧɵɯ  ɥɢɝɚɧɞɨɜ  ɩɪɢ  ɤɨɦɩɥɟɤɫɨɨɛɪɚɡɨɜɚɧɢɢ   ɚ  ɬɚɤɠɟ 
ɜɵɫɨɤɨɣ ɛɢɨɥɨɝɢɱɟɫɤɨɣ ɚɤɬɢɜɧɨɫɬɢ  ɨɛɭɫɥɨɜɥɢɜɚɸ 
ɳɚɹ  ɩɪɨɬɢɜɨɜɨɫɩɚɥɢɬɟɥɶɧɵɟ   ɚɧɬɢɨɤɫɢɞɚɧɬɧɵɟ  
ɩɪɨɬɢɜɨɨɩɭɯɨɥɟɜɵɟ  ɢ  ɩɪɨɬɢɜɨɜɢɪɭɫɧɵɟ  ɫɜɨɣɫɬɜɚ  
ɩɪɢɜɥɟɤɚɸɬ ɜ ɧɚɫɬɨɹɳɟɟ ɜɪɟɦɹ ɜɫɟ ɛɨɥɶɲɟɟ ɜɧɢɦɚ 
ɧɢɟ >  2]. ɉɪɢ ɷɬɨɦ ɩɪɨɫɬɨɬɚ ɫɢɧɬɟɡɚ ɬɚɤɢɯ ɥɢɝɚɧɞɨɜ 
ɧɚ  ɨɫɧɨɜɟ  ɞɢɝɢɞɪɚɡɨɧɨɜ  ɪɚɡɥɢɱɧɵɯ  ɤɚɪɛɨɧɢɥɶɧɵɯ 
ɫɨɟɞɢɧɟɧɢɣ  ɢɯ ɯɚɪɚɤɬɟɪɧɨɟ ɝɟɨɦɟɬɪɢɱɟɫɤɨɟ ɫɬɪɨɟɧɢɟ  
ɩɪɚɤɬɢɱɟɫɤɚɹ ɭɧɢɜɟɪɫɚɥɶɧɨɫɬɶ  ɩɨɡɜɨɥɹɟɬ ɩɨɥɭɱɚɬɶ 
ɧɚ ɢɯ ɨɫɧɨɜɟ ɦɧɨɝɢɟ ɤɨɨɪɞɢɧɚɰɢɨɧɧɵɟ ɫɨɟɞɢɧɟɧɢɹ 
ɫ  ɩɟɪɟɯɨɞɧɵɦɢ  ɦɟɬɚɥɥɚɦɢ   ɤɨɬɨɪɵɟ  ɨɛɥɚɞɚɸɬ 
ɦɧɨɝɨɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɶɧɵɦɢ   ɚ  ɩɨɪɨɣ   ɭɧɢɤɚɥɶɧɵɦɢ 
ɫɜɨɣɫɬɜɚɦɢ [3,10]. 

ȼ  ɧɚɫɬɨɹɳɟɟ  ɜɪɟɦɹ  ɤɜɚɧɬɨɜɨ-ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɟ  ɦɟ 
ɬɨɞɵ ɪɚɫɱɟɬɚ ɹɜɥɹɸɬɫɹ ɧɚɢɛɨɥɟɟ ɜɚɠɧɵɦ ɢ ɭɞɨɛɧɵɦ 
ɫɩɨɫɨɛɨɦ  ɢɡɭɱɟɧɢɹ  ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɨɣ  ɫɬɪɭɤɬɭɪɵ  ɜɟɳɟ 
ɫɬɜɚ  ɇɚ  ɨɫɧɨɜɚɧɢɢ  ɤɜɚɧɬɨɜɨ-ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɯ  ɪɚɫɱɟɬɨɜ 
ɜɨɡɦɨɠɧɨ ɢɡɭɱɟɧɢɟ ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɨɣ ɫɬɪɭɤɬɭɪɵ ɫɥɨɠɧɵɯ 
ɫɨɟɞɢɧɟɧɢɣ   ɗɬɨ  ɬɚɤɠɟ  ɩɨɡɜɨɥɹɟɬ  ɩɪɨɝɧɨɡɢɪɨɜɚɬɶ 
ɤɨɧɤɭɪɢɪɭɸɳɢɟ ɞɨɧɨɪɧɵɟ ɰɟɧɬɪɵ  ɜ ɤɨɬɨɪɵɯ ɤɨɨɪ 
ɞɢɧɢɪɭɸɬɫɹ ɩɨɥɢɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɶɧɵɟ ɥɢɝɚɧɞɵ > -6,9].  

ɐɟɥɶɸ ɧɚɫɬɨɹɳɟɝɨ  ɢɫɫɥɟɞɨɜɚɧɢɹ  ɹɜɥɹɟɬɫɹ  ɢɡɭ 
ɱɟɧɢɟ  ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɨɣ  ɫɬɪɭɤɬɭɪɵ  ɦɚɥɨɧɨɢɥɝɢɞɪɚɡɨɧɚ 
ɫɚɥɢɰɢɥɨɜɨɝɨ ɚɥɶɞɟɝɢɞɚ ɫ ɩɨɦɨɳɶɸ ɤɜɚɧɬɨɜɨ-ɯɢɦɢ 
ɱɟɫɤɢɯ  ɪɚɫɱɟɬɨɜ   ȼ  ɱɚɫɬɧɨɫɬɢ   ɩɪɨɜɟɞɟɧɵ  ɪɚɫɱɟɬɵ 

ɡɚɪɹɞɨɜ Ɇɚɥɥɢɤɟɧɚ   ɪɚɫɩɪɟɞɟɥɟɧɢɟ  ɩɨɬɟɧɰɢɚɥɶɧɨɣ 
ɷɧɟɪɝɢɢ   3('   ɜ  ɫɨɨɬɜɟɬɫɬɜɢɢ  ɫ  ɬɟɨɪɢɟɣ ɮɭɧɤɰɢɨ 
ɧɚɥɚ ɩɥɨɬɧɨɫɬɢ  ')7   ɪɚɡɧɢɰɵ ɷɧɟɪɝɢɣ ɦɟɠɞɭ ɜɵ 
ɫɨɤɨɣ ɡɚɧɹɬɨɣ ɨɪɛɢɬɚɥɶɸ  +202  ɢ ɧɢɡɤɨɣ ɧɟɡɚɧɹ 
ɬɨɣ  ɫɜɨɛɨɞɧɨɣ  ɦɨɥɟɤɭɥɹɪɧɨɣ ɨɪɛɢɬɚɥɶɸ  /802   
Ɋɟɡɭɥɶɬɚɬɵ  ɪɚɫɱɟɬɚ +202-/802  ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɥɢɫɶ 
ɞɥɹ ɢɧɬɟɪɩɪɟɬɚɰɢɢ  ɢɧɮɨɪɦɚɰɢɢ  ɨ  ɩɟɪɟɧɨɫɟ  ɡɚɪɹɞɚ 
ɜɧɭɬɪɢ ɦɨɥɟɤɭɥɵ  

ɗɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɚɥɶɧɚɹ ɱɚɫɬɶ 

N'1,N'3-ɛɢɫ  ((E)-2-ɝɢɞɪɨɤɫɢɛɟɧɡɢɥɢɞɟɧ   ɦɚɥɨ-
ɧɨɢɥɝɢɞɪɚɡɨɧ ɛɵɥ  ɫɢɧɬɟɡɢɪɨɜɚɧ  ɜɡɚɢɦɨɞɟɣɫɬɜɢɟɦ 
ɫɩɢɪɬɨɜɨɝɨ  ɪɚɫɬɜɨɪɚ  ɞɢɝɢɞɪɚɡɢɞɚ  ɦɚɥɨɧɨɜɨɣ  ɤɢɫ 
ɥɨɬɵ  ɫɨ  ɫɩɢɪɬɨɜɵɦɢ  ɪɚɫɬɜɨɪɚɦ  ɷɤɜɢɦɨɥɹɪɧɵɦ  ɤɨ 
ɥɢɱɟɫɬɜɨɦ  ɫɨɨɬɜɟɬɫɬɜɭɸɳɟɝɨ  ɫɜɟɠɟɩɟɪɟɝɧɚɧɧɨɝɨ 
ɫɚɥɢɰɢɥɨɜɨɝɨ ɚɥɶɞɟɝɢɞɚ ɩɨ >   @  

ɂɡɭɱɟɧɢɟ  ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɨɣ  ɫɬɪɭɤɬɭɪɵ  ɥɢɝɚɧɞɚ 
N'1,N'3-ɛɢɫ    ( -2-ɝɢɞɪɨɤɫɢɛɟɧɡɢɥɢɞɟɧ   ɦɚɥɨɧɨɢɥ 
ɝɢɞɪɚɡɨɧɚ ɛɵɥɨ  ɜɵɩɨɥɧɟɧɨ  ɤɜɚɧɬɨɜɨ-ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɦ 
ɪɚɫɱɟɬɨɦ ɫ ɩɪɢɦɟɧɟɧɢɟɦ ɩɪɨɝɪɚɦɦɵ *DXVVLDQ    ɦɟ 
ɬɨɞɨɦ ɬɟɨɪɢɢ ɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɚ ɩɥɨɬɧɨɫɬɢ ɫ ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚ 
ɧɢɟɦ  ɝɢɛɪɢɞɧɨɝɨ  ɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɚ  % /<3  ɢ  ɩɪɢɦɟɧɟ 
ɧɢɟɦ  ɩɫɟɜɞɨɩɨɬɟɧɰɢɚɥɶɧɨɝɨ  ɛɚɡɢɫɚ  /DQ/ '=  > @  
Ʉɜɚɧɬɨɜɨ-ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɟ  ɢɫɫɥɟɞɨɜɚɧɢɹ ɩɪɨɜɨɞɢɥɢɫɶ ɜ 
ɧɟɫɤɨɥɶɤɨ ɷɬɚɩɨɜ  ɪɚɡɪɚɛɨɬɤɚ ɬɟɨɪɟɬɢɱɟɫɤɨɣ ɦɨɞɟɥɢ 
ɢɫɫɥɟɞɭɟɦɨɝɨ  ɜɟɳɟɫɬɜɚ   ɨɩɬɢɦɢɡɚɰɢɹ  ɢ  ɪɚɫɱɟɬ ɮɢ 
ɡɢɤɨ-ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɯ ɩɚɪɚɦɟɬɪɨɜ  ɨɛɪɚɛɨɬɤɚ ɢ ɜɢɡɭɚɥɢ 
ɡɚɰɢɹ ɩɨɥɭɱɟɧɧɵɯ ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɨɜ > @   

Ɋɟɡɭɥɶɬɚɬɵ ɢɫɫɥɟɞɨɜɚɧɢɹ 

Ɋɟɡɭɥɶɬɚɬɵ  ɤɜɚɧɬɨɜɨ-ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɯ  ɪɚɫɱɟɬɨɜ 
N'1,N'3-ɛɢɫ    ( -2-ɝɢɞɪɨɤɫɢɛɟɧɡɢɥɢɞɟɧ   ɦɚɥɨɧɨɢɥ 
ɝɢɞɪɚɡɨɧɚ ɩɪɟɞɫɬɚɜɥɟɧɵ ɜ ɬɚɛɥɢɰɟ  

Ɍɚɛɥɢɰɚ    

Ɋɟɡɭɥɶɬɚɬɵ ɤɜɚɧɬɨɜɨ-ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɯ ɪɚɫɱɟɬɨɜ 

ȼɟɳɟɫɬɜɨ ȿɫɢɫ, Ha ȝɨɛɳɢɣ  ɞɟɛɚɣ ȝx  ɞɟɛɚɣ ȝy  ɞɟɛɚɣ ȝz  ɞɟɛɚɣ Convg 

H4L -1177.22 4.966 4.3809 -2.3385 0.0577 0.658D-08 

 
ȼ ɯɨɞɟ ɢɫɫɥɟɞɨɜɚɧɢɣ ɛɵɥɨ ɢɡɭɱɟɧɨ ɪɚɫɩɪɟɞɟɥɟ 

ɧɢɟ ɡɚɪɹɞɚ ɩɨ ɆDɥɥɢɤɟɧɭ ɦɨɥɟɤɭɥɵ 1   1  -ɛɢɫ   ( -
2-ɝɢɞɪɨɤɫɢɛɟɧɡɢɥɢɞɟɧ  ɦɚɥɨɧɨɢɥɝɢɞɪɚɡɨɧɚ  

Ɍɟɨɪɟɬɢɱɟɫɤɢɟ ɤɜɚɧɬɨɜɨ-ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɟ ɢɫɫɥɟɞɨɜɚ 
ɧɢɹ ɜɵɹɜɢɥɢ ɮɪɨɧɬɚɥɶɧɵɟ  ɝɪɚɧɢɱɧɵɟ  ɦɨɥɟɤɭɥɹɪ 
ɧɵɟ ɨɪɛɢɬɚɥɢ  ɜ ɨɫɧɨɜɧɨɦ ɢ  ɜɨɡɛɭɠɞɟɧɧɨɦ ɫɨɫɬɨɹ 
ɧɢɢ ɥɢɝɚɧɞɚ  ɪɢɫ     
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ȼɁɆɈ ( -     ɷȼ 

 
ɇɋɆɈ ( -     ɷȼ 

¨(       ɷȼ 
Ȓ        ɷȼ 

Ɋɢɫɭɧɨɤ    Ⱦɢɚɝɪɚɦɦɚ ɷɧɟɪɝɟɬɢɱɟɫɤɢɯ ɭɪɨɜɧɟɣ ɆɈ  ȼɁɆɈ-ɇɋɆɈ  1   1  -ɛɢɫ-((E)-2-ɝɢɞɪɨɤɫɢɛɟɧɡɢɥɢɞɟɧ  
ɦɚɥɨɧɨɢɥɝɢɞɪɚɡɨɧɚ 

 
Ⱥɬɨɦ ɤɢɫɥɨɪɨɞɚ ɝɢɞɪɨɤɫɢɥɶɧɨɣ ɝɪɭɩɩɵ ɥɢɝɚɧɞɚ 

ɢɦɟɟɬ ɫɚɦɵɣ ɜɵɫɨɤɢɣ ɨɬɪɢɰɚɬɟɥɶɧɵɣ ɡɚɪɹɞ  -      ɷȼ  
ɜ ɛɟɧɡɨɥɶɧɨɦ ɤɨɥɶɰɟ  Ʉɪɨɦɟ ɬɨɝɨ  ɭ ɚɬɨɦɨɜ ɚɡɨɬɚ ɷɥɟɤ-
ɬɪɨɧɧɚɹ ɩɥɨɬɧɨɫɬɶ   1   -      ɷȼ  1   -       ɷȼ  
ɬɨɠɟ ɜɵɫɨɤɚ   

ɂɡ ɞɚɧɧɵɯ ɜɢɞɧɨ  ɱɬɨ ɜ 1   1  -ɛɢɫ    ( -2-ɝɢɞ 
ɪɨɤɫɢɛɟɧɡɢɥɢɞɟɧ   ɦɚɥɨɧɨɢɥɝɢɞɪɚɡɨɧɚ ɧɚɛɥɸɞɚɟɬɫɹ 
ɫɨɩɪɹɠɟɧɢɟ  ɨɫɭɳɟɫɬɜɥɹɟɦɨɟ ɡɚ ɫɱɟɬ ʌ-ɷɥɟɤɬɪɨɧɨɜ ɜ 
ɛɟɧɡɨɥɶɧɨɦ  ɤɨɥɶɰɟ  ɢ  ɢɦɢɞɧɵɯ   -1+    ɢɦɢɧɧɵɯ 
  1    ɝɢɞɪɨɤɫɨ    2   ɝɪɭɩɩ  ɜ  ɝɢɞɪɚɡɨɧɟ   ɤɨɬɨɪɵɟ 
ɢɦɟɸɬ  ɧɟɩɨɞɟɥɟɧɧɵɟ  ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɵɟ  ɩɚɪɵ   ɩɨɥɨɠɢ 
ɬɟɥɶɧɵɣ ɦɟɡɨɦɟɪɧɵɣ ɷɮɮɟɤɬ  -0    ȼ ɪɟɡɭɥɶɬɚɬɟ ɫɨ 
ɩɪɹɠɟɧɢɹ  ɧɚɛɥɸɞɚɟɬɫɹ  ɩɟɪɟɪɚɫɩɪɟɞɟɥɟɧɢɟ  ɷɥɟɤ 
ɬɪɨɧɧɨɣ ɩɥɨɬɧɨɫɬɢ  

Ɂɚɤɥɸɱɟɧɢɟ  

ɂɡ ɤɜɚɧɬɨɜɨ-ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɯ ɪɚɫɱɟɬɨɜ ɦɨɠɧɨ ɫɞɟɥɚɬɶ 
ɜɵɜɨɞ  ɱɬɨ ɦɨɥɟɤɭɥɚ 1   1  -ɛɢɫ  ( -2-ɝɢɞɪɨɤɫɢɛɟɧ 
ɡɢɥɢɞɟɧ   ɦɚɥɨɧɨɢɥɝɢɞɪɚɡɨɧɚ ɛɭɞɟɬ  ɤɨɨɪɞɢɧɢɪɨ-
ɜɚɬɶɫɹ ɫ ɚɬɨɦɚɦɢ ɚɡɨɬɚ ɢ ɤɢɫɥɨɪɨɞɚ ɩɪɢ ɫɢɧɬɟɡɟ ɤɨɦ 
ɩɥɟɤɫɧɵɯ  ɫɨɟɞɢɧɟɧɢɣ   Ⱥ  ɬɚɤɠɟ  ɨɛɪɚɡɨɜɵɜɚɬɶ  ɤɨɦ 
ɩɥɟɤɫɧɵɟ  ɫɨɟɞɢɧɟɧɢɹ  ɫ  ɧɟɤɨɬɨɪɵɦɢ   G-ɦɟɬɚɥɥɚɦɢ 
(Cu2+, Ni2+ ɢ ɞɪ   ɜ ɫɨɨɬɧɨɲɟɧɢɢ      ɤɨɨɪɞɢɧɢɪɭɹɫɶ 
ɝɟɬɟɪɨɚɬɨɦɚɦɢ  1±C=O, C=N±1+  ɢ  ɋ±Ɉ± ɮɟɧɨɥɚ  
ɡɚɜɟɪɲɚɹ ɤɨɨɪɞɢɧɚɰɢɨɧɧɨɟ ɱɢɫɥɨ ɦɟɬɚɥɥɚ-ɤɨɦɩɥɟɤ 
ɫɨɨɛɪɚɡɨɜɚɬɟɥɹ  ɞɨ  ɱɟɬɵɪɟɯ  ɦɨɥɟɤɭɥɚɦɢ  ɚɦɦɢɚɤɚ 
ɢɥɢ ɩɢɪɢɞɢɧɚ  
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