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 КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКИЙ РАСЧЕТ 

ОКСОИЛГИДРАЗОНА САЛИЦИЛОВОГО 

АЛЬДЕГИДА 
 

 

 

Аннотация: В данной работе приведены результаты DFT анализа с применением 

кватово-химического расчета электронно-структурных и 

координационных свойств, граничный молекулярных орбиталей и 

дескрипторов глобальной реактивности оксоилгидразона салицилового 

альдегида. С помощью квантово-химического расчета определены 

энергии связей для оксоилгидразона салицилового альдегида ВЗМО (H4L=-

0,277 eV), НСМО (H4L=-0,07888), электроотрицательность 

(H2L=0,15294). Для квантово-химического расчета и визуализации 

параметров были использованы программы ChemCraft 1.8 и Gaussian. 
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Введение 

Основания Шиффа имеют выдающееся значение в неорганической, аналитической и 

медицинской химии из-за их универсальности для образования большого разнообразия 

стабильных комплексов при координации с различными ионами переходных металлов [1,2]. 

Гидразоновые лиганды представляют собой класс оснований Шиффа с дополнительной 

функциональной группой, характеризующейся ковалентной связью азот-азот, которая 

повышает их способность образовывать более стабильные комплексы металлов в результате 

реакции с большинством ионов переходных металлов [3,4,5-9]. Как гидразидные, так и 

гидразоновые соединения вызвали большой интерес с целью изучения их структуры, а также их 

огромной биомедицинской активности, такой как: антиоксидантная, противовоспалительная, 

антибактериальная, противоопухолевой и противовирусной активностями [2-5]. Присутствие 

активных азометиновых NHN=CH-протонов в этих соединениях придает им большое значение 

как хорошим кандидатам для разработки новых лекарственных средств [4-5]. 
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В настоящее время квантово-химические методы расчета являются наиболее важным и 

удобным способом изучения электронной структуры вещества. На основании квантово-

химических расчетов возможно изучение электронной структуры сложных соединений. Это 

также позволяет прогнозировать конкурирующие донорные центры, в которых координируются 

полифункциональные лиганды [2,3,7,9, 10-54]. 

Материалы и методы 

В данном сообщение рассмотрены изучение электронной структуры оксоилгидразона 

салицилового альдегида (H4L) было выполнено квантово-химическим расчетом с применением 

программы Gaussian 09 методом теории функционала плотности с использованием гибридного 

функционала B3LYP. Использованы композитные методы семейства Gaussian (G4), а также 

методы теории функционала плотности (DFT) (BLYP/6-311+G (d,p)). 

Целью настоящего исследования является изучение электронной структуры оксоилгидразона 

салицилового альдегида (H4L) с помощью квантово-химических расчетов. В частности, 

проведены расчеты зарядов Малликена, разницы энергий между высокой занятой орбиталью 

(HOMO) и низкой незанятой (свободной) молекулярной орбиталью (LUMO).  

Результаты и обсуждение 

Квантово-химические исследования проводились в несколько этапов: разработка теоретической 

модели исследуемого вещества, оптимизация и расчет физико-химических параметров, 

обработка и визуализация полученных результатов. 

Ранее нами было исследовано электронной структуры малоноилгидразон салицилового 

альдегида с помощью квантово-химических расчетов, в данном статье сравнено показатели 

полученного квантово-химического расчета (табл.1.) [7]. С квантово-химическим расчетом 

получено точные распределение заряды Мулликена (рис. 1.). Атом кислорода гидроксильной 

группы лиганда, имеет самый высокий отрицательный заряд (-0,567 эВ) в бензольном кольце. 

Кроме того, у атомов азотов заряды Мулликена имеет тоже высокого отрицательный заряда (N2 

и 7=-0.056 эВ, N35 и 37 =-0.579 эВ). В кислотной группе имеющие кислородах заряд Мулликена 

равно O1 и 5 =-0.391 эВ. Из данных видно, что в изучаемого вещество наблюдается 

сопряжение, осуществляемое за счет π-электронов в пиразольном кольце и имидных (-NH), 

иминных (= N), гидроксо (= O) групп в гидразоновым лице, которые имеют неподеленные 

электронные пары (положительный мезомерный эффект (- M)). В результате сопряжения 

наблюдается перераспределение электронной плотности. Оксоилгидразона салицилового 

альдегида имеет несколько кето-енол, диенол и дикетонных таутомерных форм, в данном 

статьи было изучено дикетоновая форма, а следующей наш сообщение будет изучение других 

квантово-химическим методом таутомерных формы этой соединений. Изучение и сравнение 

квантово-химических параметров таутомерных форм оксоилгидразона салицилового альдегида 

будет следующей нашей сообщений. 
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Рис. 1. а) Диаграмма энергетических уровней молекулы оксоилгидразона салицилового 

альдегида ВЗМО и НСМО, б) Электронное строение молекулы ВЗМО(E(HOMO)=-0.227 эВ), 

в)Электронное строение молекулы (НСМО E(LUMO)= -0.07888 эВ), г) Распределение зарядов по 

Мaлликену молекулы 

Таблица 1. Значения рассчитанных квантово-химических параметров оксоилгидразона и 

малоноилнидразона [7] салицилового альдегида 

Квантово-химический 

параметр 
H4L [7] 

EHOMO, эВ -0.227 -0.21436 

ELUMO, эВ -0.07888 -0.06771 

|ΔE|= EHOMO - ELUMO, (эВ) 0.14812 0.14665 

Потенциалы ионизации, I = - 

EHOMO, (эВ) 
0.227 0.21436 

Сродство к электрону, 

A = - ELUMO, (эВ) 
0.07888 0.06771 

Электроотрицательность, 𝜒 = 

(I + A)/2 (эВ) 
0.15294 0.141035 

Химическая твердость, 

η = (I - A)/2 (эВ) 
0.07406 0.073325 

Химический потенциал, μp = 

- (I + A)/2 (эВ) 
-0.15294 -0.141035 

Химическая мягкость, 

σ = 1/(2η) (эВ
-1

) 
6.751 6.819 

Показатель 

электрофильности, 

ω = μp
2
/2η (эВ) 

0.158 0.136 

Максимальный индекс 

переноса заряда, 

(ΔNmax. = − μр/ƞ) 

2.065 1.923 

Дипольный момент, μ 

(Дебай)) 
0.0006 4.9663 
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Заключение 

Из квантово-химических расчетов можно сделать вывод, что изучаемое молекула будет 

координироваться атомами азота и кислорода при синтезе комплексных соединений. А также 

образовавшиеся комплексные соединения с некоторыми 3d-металлами (Cu
2+

, Ni
2+

 и др.) в 

соотношении 1:1, координируясь гетероатомами N–C=O, C=N–NH и фенольным С–О
–
, 

завершая координационного числа металла-комплексообразователя до четырех молекулой 

аммиака или пиридина. 
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