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�� ������� (-������������ � �������������� �������� ���!����� ����������"�# �$% 
�������! ������� TD-DFT ! ���&��'���� (Z+1)N–1. �*�� ���������,/ ����/���! ��� 
����������"�� �$% �������! ���!���� � /���0��3 �������7 � 8������������. $���� 
��������!���/ ;���8��������,/ �������! ��������! ! ����!��� <�!���� �� �������"�-
���,/ ���"����!, �&3���!����,/ 8;;����� 8�������!���# ��������!���> �,��� � ���-
!��#?�/ � �&��<�!���7 ���������,/ ����>. �������� ���������,/ ���3��3� ! �$% 
�������/ <�!���� �� �����!��� �����#��# ������, � ��'�����3�#����� !<������>��-
!�#. 
 
DOI: 10.15372/JSC20160821 
 
� " & ' � # ( �  ) " � # �: (-�����������, �����������,> �������, ��������!���# ;���-
8���������# ������������# (�$%�), ����������# ���3��3��, TD—DFT. 

 
L ��������� ���, &���0�� !������� ���!��*��� � �����3 �������,/ ���������! �� ����-

!� �����3�#��,/ ���������!. M�� ��<����� ��!,/ �����3�#��,/ ���������! ! ��� �����!, ��� 
���!���, !��7*�7��# ������*����� �����������,� �����3�, ��� �������,� ;�������, � !,-
����> ���������7 ���������!���,/ �����!, � ���'� !�<��'�����7 ������*� ����������> 
8���������> ��������� �� ��3��� �����������,� "����, �����<��3��,/ !�?���! � �������-
��!. ���&���� <��*��37 ���� ! 8��� ��3*�� ���3� ������ ���&����,� �����������,� ������-
�,. ��# ��������# ������, �������,/ !<������>��!�> ! �����3�#��,/ �������,/ �������-
��/ !�'�,�� #!�#7��# �!�����# �& �/ 8���������� ��������. L �����#?�> ��&��� ���������-
!����# !�<��'����� ���������# ������ ��������!���> ;���8���������> ������������� 
(�$%�) ��# �<3*���# /�������� ������<�"�� 8���������> ��������� �� �������,/ �����/, 
!/��#?�/ ! �����! �<3*���,/ ���������> [ 1, 2 ]. ������ ! ��3*�� ������*����/ �����3� ��� 
��������!, !��7*�7?�/ ! �!�> �����! ����, !������ ������� (��������, �<��, 3������) ! �$% 
O1s, N1s, C1s �������/ ����!�,/ 3��!��>, ��� ����<��� ! �����/ �����*������,/ ��&���/ [ 3—
6 ], ���#!�#7��# ��������,, �&3���!����,� ���"������ �������� <��#�� ��'�3 �������,�� 
;���������� !�<&3'�����> ������,. M�� 8��� ! �$% �������/ ���#!�#���# �!� ���� ����*�,/ 
8�������!���,/ �����#��>. ���� �< ��/ �&3���!���� ���"������ ����������������# 8���-
������> ��������� ��'�3 �������, !/��#?��� ����������!���� ! �����! ;3��"��������> 
��3��, (��������, NO2). ����!����!37?��3 �����#��7 ��!�*��� ����!��# ����# ! �$% ����-
���. ��3��� �����#��� �!#<��� � ��������� 8���������> ��������� ��'�3 ����#'���,�� 
;����������, ���!��#?�� � 8�������!���7 ����!��> �,��� �� ����� �< 8��/ ;��������!. 
	���� �&��<��, ������� 8���������> ��������� ��3?���!�#���# ��'�3 <��#�,�� � �!�&���,-
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�� �� ������, � ��<��*��> �������7 ������<�"�� �� !<������>��!37?�/ ;��������/. ��# 
������ �������� /��������� &��<��� 8�������*����� �������'���� <��#�,/ � �!�&���,/ ��  
! ���������!����> �������. 

L 8��> �!#<� ��� �<3*���� ���&�������> 8����������� �������# �����������,/ ��������! 
�������� ��������!���> ;���8���������> ������������� ���&/����� 3*��,!��� !�<��'����� 
���#!����# ���������,/ ����/���! ! ����!����!37?�/ �$% �������/. 

L ��3*�� �����������,/ ��������! ��<��*���� �������# ����!��� !��#��� �� ���3��3�3 
�$% O1s � N1s �������! �����! ��������� � �<��� ���<,!�7� ���"���, 8�������!���# �,���, 
���!��#?�� � ��#!����7 ���������,/ ����> ! �$% �������/, ! �� !���# ��� ����*�� �&���-
�,/ !<������>��!�> ��'�3 ���������,� 8���������, ��/��#?���# �� ��3&���� 1s-3��!��  
� ���������,� 8��������� �� LV��, �� ���<,!��� �3?���!������ !��#��# �� ���3��3�3 �$% 
�������! [ 2 ]. L 8��> �!#<� !,������� ! �$% �������/ ���������,/ ���3��3� #!�#���# !�'��> 
<���*�> ��� ����������"�� �$% �������! �����������,/ ��������! � /���*����/ ���������> 
� �/ 3*������. 

L �����#?�> ��&��� ���!����� ���!��������� 8���������������� � �������*����� ����-
����!���� �$% O1s, N1s, C1s �������! �������������� �������� 4,4,5,5-����������-2-;����-
4,5-�������-1H-�����<��-3-�����-1-������ (NitPh) � (-������������ (PNA) (�/��� 1). ����-
�3�� PNA &,�� !,&���� ! ��*���!� ��������> ������,, �$% ������, ������> &,�� 0����� 
�<3*��, ����� ! &���0�� "���� 8��������������,/ � �������*����/ ��&�� [ 3—6 ]. 


�)*��%+��/�"0�(� %!+����%6 % +�/��( �#��/�#�-7%+%'�)�%7 #('%)"��%8. �$% 
C1s, O1s � N1s ������, &,�� ���3*��, �� ������������ ESCA-Specs � ������<�!����� ����-
��/������*������ �<�3*���# MgK� (1253,6 8L) [ 2 ]. ��&�*�> !��33� ���&��� 10–9 	���. �����-
�3��,� !�?���!� ! !��� ����0��! ���������� �� �!3��������> ���!��#?�> ����*. ��# ����&-
��!�� �$% �������! ������<�!��� �1s-����7 ����� 3������� � 8������> �!#<� 285,0 8L.  

 

 
 

�/��� 1. ���3��3�� PNA (�) � 4,4,5,5-����������-2-;����-4,5-�������- 
1H-�����<��-3-�����-1-������ (�) (����, !������� CH3-��3�� �� ����<��,) 

 
^���� � �������!����� ����> ! �$% C1s �������/ PNA � ���������� NitPh ����!����!37� 

*���3 ��8�!�!������,/ ��3�� �����! 3�������, ����� ��� ! �$% O1s- � N1s-�������/ PNA  
� ���������� NitPh ��&�7��7��# ������������,� !,����8�������*����� ���������, S, ����-
�,� ��'�� ������� � ���������,� ���3��3��� (���. 1 � 2). 

��# ����������"�� ���������,/ ���3��3� ! 8��������������,/ �$% �������/ PNA � ���-
������� NitPh ! ��&��� ���!������� �!����!�-/���*����� ���*��, ������� TD—DFT ! ���-
&��'���� (Z+1)N–1 [ 7, 8 ], �����<�!����� ! ����������� ������ ADF2013 [ 9 ] � ������<�!���-
�� ;3��"������ SAOP [ 10 ] � &�<��� TZ2P [ 11 ]. 

��
 )*��/�( PNA. L �$% N1s ������� PNA (��. ���. 1, �) ��'�� !,������ ��� �����-
��!�,� �����: ���������� A ����!����!3�� ����3 �<��� NH2-��3��,, ���������� B ����3 �<��� 
NO2-��3��,, � ���������� S ��������# � ���������,� ���3��3��� ����� �<��� NO2-��3��,.  
L �$% O1s-������� ����# A ����!����!3�� �!3� 8�!�!������,� ������ ��������� NO2-��3�-
�,, ����# S ��������# � ���������,� ���3��3��� �����! ��������� NO2-��3��,. 

L ���&��'���� (Z+1)N–1 ��� <����� ����� �<��� �� ��� O+ ��� ����� ��������� �� ��� F+ 
��3��, N�2 �����/���� ��������>�� �� PNA, 8�������*����� ������#��� ��'�3 LV��  
� ���� <��*������� 3����0����# �� ���!����7 � ����!����!37?�� ������#���� ��# ����!- 
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���. 1. �$% C1s (�), N1s (�), O1s (%) ������, PNA 
 

 
 

���. 2. �$% C1s (�), N1s (�), O1s (%) ������, ���������� NitPh 
 

���� �����#��# �����3�, (���. 3). 
�� ����<,!�7� �������*����� ���*��,, �&��<�!���� �����-
�����> ���3��3�, ! 8��������������,/ �$% N1s- � O1s-�������/ (��. ���. 2, �, %) �&3���!���� 
����/���� 8�������� LV�� � ����, *�� ������3���# � ��<3��������, ���3*���,�� ! ��&��� 
[ 4 ]. 

L ���&��'���� (Z+1)N–1 ��� <����� ����� �<��� ��3��, NH2 �� ��� O+ 8�������*����� ���-
���#��� ��'�3 LV�� � ���� 3!���*�!����# (��. ���. 3). ����������> ���3��3�, ��# ������� 
����� �<��� �� &3��� ��&�7�����#.  

 

 
 

���. 3. ���3��3�� LV�� (���&�) � ���� (�%�	"�) PNA ! ����!��� �����#��� � ���&��'���� Z+1  
                                                      (�������> 3��<�� ����, �����,> <�������) 
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���. 4. ���3��3�� ��*�����> � ����*��> �� ������������ ����/��� �$% N1s (�)  
� O1s (� ) �������! ���������� NitPh (�������> 3��<�� ����, �����,> <�������) 

 
��
 )*��/�( �%/���)%"� NitPh. ��# �������� NitPh ��������������, *�� ����*�� ��-

����������,/ ����������,/ ����������! ! �$% N1s- � O1s-�������/ �!#<��� � �3��������-
�,� ���?��������, ������ �������� �������*����� ���*���� ��� �� ���!,0��� 0,08 � 0,29 8L 
��# �����! ��������� � �<��� ����!����!����, � � 8�!�!������,� ������ ��������� � �<��� 
NO-��3�� ��������# ����# A ! �$% N1s- � O1s-�������/ [ 2 ]. L 8��> �!#<� ���������!���,� 
!,����8�������*����� ����������,� ���&������� S �$% N1s- � O1s-�������! ���������> NitPh 
�������, � ����������. M�� 8�������!���� 1s-�,��� ��'�� �����/����� ����/�� 8��������  
� <��#�,/ !������,/ �� �� �!�&���,� �� � &���0�� !������ �� ����� � �,���> �� 1s-3��!-
��. ���&/����� ��������, *�� �!� ��<��8�������*����� ���&������� ! �$% N1s-������� ���3� 
#!�#���# ������!��� /���*������ !<������>��!�# �����3�, ���������� � ���!��#?�� ����-
*�� � �&��<�!����� �!#<�> N—H (������3� B) � N—Sub (������3� C), *�� &,�� ����<���  
! ��&��� [ 12 ]. 


�� ����<,!�7� �!����!�-/���*����� ���*��,, ��# �&��<�!���# ��������� ���&/����� ��-
��*�� &��<��/ �� 8������ <��#�,/ � �!�&���,/ ��, ��� 8��� �!�&���,� �� ���'�, �����-
'��� !����, 2p-�� �����! ��3��, NO. 	��, ��# �������� NitPh, ! �������/ �������� ��&�7��-
7��# ���������,� ���3��3�,, ��� <����� ����� �<��� ��� ��������� NO-��3�� �� ���, O+ ��� 
F+ ����!����!����, �����/���� ������� 8���������> ��������� �� ����, ������ �������� �<3*�-
���#, � ���'� ��������>�� !��/��/ <��#�,/ �� � 3����0���� ������#��# ��'�3 LV��  
� ����. 
!����!�-/���*����� ���*��, ���������,/ ���3��3� ����<,!�7�, *�� !,����8�����-
��*����# ����������# ���3��3�� �$% N1s- � O1s-�������! ���������� NitPh ����!����!3�� ��-
�������� ����������,� ����/����, ! �����,/ ����� � ����� �����'�� !����, 2p-�� ���-
�� �<��� ��� ��������� � 1s-�,���>. 	�� ���&���� �������!�,/ ����������,/ ����/��� ����-
���!���, �� ���. 4. 

�� /������� 8�������!���# !�3������> �,��� ��'�� !��#�� ��'�����3�#���� !<������>-
��!�� �������� � ���3'�����, *�� ���!���� � �<������7 �������!����� � ����'���# �����-
�����> ���3��3�, �$% N1s- � O1s-�������!. ��# 3*��� ������� 8;;���� &,�� ����*����� ���-
���� �< ���/ �����3� NitPh (��������*����� ��������, !<#�, �< ������ [ 13 ]), ������# ��'�� 
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����� �3�������������, ��!�37 4 ��� 2. �������� �!����!�-/���*����� ���*����, ��# ������, 
� �3�������������7 4 �� ���'�, ��&�7�����# �������!�,� ���������,� ����/��,. ��# ���-
���, � �3�������������7 2 !�<��'�� ���������,> ����/��, �����,> 3��!���!��#�� ���&�!�-
��7 ����*�# !�����! 2p-�� ����� �<��� ! ����*��> !�<&3'�����> �� (�����). 

	���� �&��<��, ���!������� �������!���� ����<,!���, *�� ��� ����������"�� �$% ����-
���! ���&/����� 3*��,!��� !��#��� ����!��> 1s-�,���. � ����?�7 ������ TD-DFT ! ���-
&��'���� (Z+1)N–1 !�<��'�� �"����� !���#������ �&��<�!���# � 8�������*����� ����'���� 
���������,/ ���3��3� ! �$% �������/ ��� ��#!����� ��3&���> ����!��> �,���, ������<�!��-
��> �� ����� �< �����! ������,. 

 
�!���, !,��'�7� &������������ P.L. 	����#��!3, �.�. `�������!3, j.$. M�������  

(���
 �� ���) <� ��������!����,� �&��<",. 
!����!�-/���*����� ���*��, !,������, �� 
!,*����������� �������� HP DL380G7+SL390s. 

��&��� !,������� ��� ;������!�> ������'�� �����>����� ;���� ;3�����������,/ ��-
�����!���>, ������ _ 14-02-31828 ���_�. 
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