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Триазиновые соединения представляют собой важный класс гетероциклической химии и 

интенсивно изучаются [1, 2]. 

Циануровая кислота является недорогим, коммерчески доступным реагентом, используемым 

для приготовления разнообразных s-триазинов производные. Легкость смещения атомов кислорода в 

изоциануровой кислоте различными нуклеофилами усиливает полезность этого реагента для 

получения моно-, ди- и три замещенных производных 1,3,5-триазина под контролем температурные 

условия [3, 4]. 

Триазиновые каркасы послужили основой для разработки соединений с широким спектром 

свойств, полезных в лекарственные и сельскохозяйственные применения [5-7]. 

Реакционная способность функциональных групп заместителей прикрепленные к 1,3,5-

триазиновой кольцевой системе также имеют нарисованные значительный интерес. В последнее 

время реактивность периферических функциональные группы на арильных заместителях, 

добавленных на структурные единицы мономера типа s-триазина AB2 используются в синтез 

гиперразветвленных полимеров [10, 11]. Хотя было изучено и расчитано [8,9] работе некоторые 

квантово-химические парамеры гидразона и семикарбазона изоциануровую кислоту, но реакционной 



Journal of Science, Research and Teaching 
Vol. 2, No. 5, May - 2023 ISSN: 2181-4406 

125 

 

 

способности его периферические функциональные группы не изучены. 

Целью настоящего исследования является изучение электронной структуры 2-(4,6-диоксо-1,3,5-

триазинан-2-илиден) гидразинкарбоксиамида с помощью квантово-химических расчетов. В 

частности, проведены расчеты зарядов Малликена, распределение потенциальной энергии (PED) в 

соответствии с теорией функционала плотности (DFT), разницы энергий между высокой занятой 

орбиталью (HOMO) и низкой незанятой (свободной или вакантной) молекулярной орбиталью 

(LUMO). Результаты расчета HOMO-LUMO использовались для интерпретации информации о 

переносе заряда внутри молекулы. 

Результаты исследования 

Квантово-химические изучение показывают, что у семикарбазона циануровой кислоты 

рассчитанные значения разным базисном набором энтропии молекулы (таблица 2) между собой 

сильно не отличаются (Δ = 1,131 cal/mol-K). Однако, в обоих случаях, результаты расчетов указывают 

на   высокой энтропии, соответственно, изученное вещество характеризуется высокой 

термодинамической и физико-химической активностью в процессах ММВ. 

Таблица 2 

Метод: DFT(B3LYP). 

Базисный набор: 6-311G 

Метод: DFT(B3LYP). 

Базисный набор: 3-21G 

106.853 cal/mol-K 105.722 cal/mol-K 

Из результатов двух различных расчетов можно сделать следующий вывод: 

а) предпочтительны расчеты по методу DFT(B3LYP) и базовому набору 3-21G. Потому что 

полученные квантово-химические расчеты практически не отличаются от результатов 

экспериментов. 

б) наблюдаются некоторые ошибки в квантово-химических результатах, рассчитанных на 

методе DFT и базовом наборе 6-311G. Например, дипольный момент молекулы равен 2,93, что, 

конечно, теоретически не соответствует практическим результатам, даже если вычисленное вторым 

способом значение (2,76) больше. 

Реакционные реагенты и образовавшийся продукт малликеновых зарядов были рассчитаны и 

оценены квантово-химическим методом 2-(4,6-диоксо-1,3,5-триазинан-2-илиден), наблюдалось 

значительное изменение образования молекулы гидразинкарбоксиамида, а также силицификация 

симметричной оси в кольце циануровой кислоты (Рис.1) [15-18]. 

 
а) 
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б) 

 
с) 

Рисунок 2. Молекулы распределение заряда по Мaлликену 

а) семикарбазид  б) циануровая кислота с) семикарбазон циануровой кислоты 

Квантово-химические расчеты показывают, что дипольный момент (0,00 D) циануровой 

кислоты, обладающей симметрией, изменяется условно при взаимодействии с полярной молекулой 

семикарбазида (4,96 D), дипольный момент (2,76 D) образующегося семикарбазона циануровой 

кислоты. Также наблюдается, что величина энтропии образующегося вещества также увеличивается 

по отношению к ингредиентам реакции (табл.3). 

Таблица 3 

Результирующих величин квантово-химических расчетов  

Вешества 

Самосогласованное 

Поле 

((SCF) E) (kcal/mol) 

Диполный 

момент  

(D) 

Энтропия, 

(S) (cal/mol-K) 

Энергия электрона, 

(kcal/mol) 

Семикарбазид -175080.12 4.96 75.759 -175030.804  

Циануровая 

кислота 
-315842.04 0.00 82.579 -315791.129 

Семикарбазон 

циануровой 

кислоты 

-443232.67 2.76 105.722 -443146.988 

 

Изучение электронной и пространственной строение семикарбазона циануровой кислоты 

было выполнено квантово-химическим расчетом с применением программы Gaussian 09 методом 

теории функционала плотности с использованием гибридного функционала B3LYP и применением 

псевдопотенциального базиса LanL2DZ [19].  

С методом Ли (Lee)-Янг (Yang)-Парра (Parr) были оптимизированы геометрия и рассчитаны 
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общие энергии (Et), энергии граничных молекулярных орбиталей и энергетическая щель между 

граничными МО (ΔE). А также, были рассчитаны распределение общего заряда на атомах и 

распределение заряда в верхней занятой МО (ВЗМО) и нижней свободной МО (НСМО) (Рис.1.) [20-

25]. 

Теоретические квантово-химические исследования выявили фронтальные (граничные) 

молекулярные орбитали в основном и возбужденном состоянии лиганда. 

 

 
ВЗМО  

E= -1.294455812   ev 

 
НСМО 

E=-6.948754176 ev   

Рисунок 3. Диаграмма энергетических уровней МО (ВЗМО-НСМО) 

семикарбазона циануровой кислоты 

Оптимизированные структурные параметры были использованы для расчета колебательных 

волновых чисел. Положительное значение всех вычисленных волновых чисел подтверждает 

стабильность оптимизированной геометрии (Рис.2.Табл.1.). 

а)  б)  

Рисунок 4. Диаграмма координирующие способности семикарбазона циануровой кислоты  

а) координирующие атомы N13-N12-N4    

б) координирующие атомы N4-N13-N12-O11 

Заключение 

Из результатов двух различных расчетов можно сделать следующий вывод: 
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а) предпочтительны расчеты по методу DFT(B3LYP) и базовому набору 3-21G. Потому что 

полученные квантово-химические расчеты практически не отличаются от результатов 

экспериментов. 

б) наблюдаются некоторые ошибки в квантово-химических результатах, рассчитанных на 

методе DFT и базовом наборе 6-311G. Например, дипольный момент молекулы равен 2,93, что, 

конечно, теоретически не соответствует практическим результатам, даже если вычисленное вторым 

способом значение (2,76) больше. 

Из квантово-химических расчетов можно сделать вывод, что изучаемая молекула 

семикарбазона, в зависимости от природы растворителя, акцептора Мn+ и условия взаимодействия, 

может быть лигандом [N2,O], [N, O2], [N2] и [O1] типа с различной дентатностью. 
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