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� �������������� ������ �!�"#������ $��"������% ��������� (DFT/B3LYP) � "����-
�&#�����-��'��������+, ��������-���,$"��������+, ��-pvtz 6������ '�!����+, �!�"-
#�% �+7�����+ '�������7��"�� ��������+, "���6������+� ���"��+ � $���'�� �������-
��#�� ���� "���-������+, �������+, ���� ����"!�+ H2Salen, N,N�-$�����-6��(����#��-
�:�������). ;���'���7��"� ���6���� �+'�:��% &��&���& ������ � :�!�& ������+�� 
'�!����� (EE1) � � '�������7��"�% "����'!��#��% ��������� C2. ���7��+ "���-�����-
��'� ���������& ��"�����, 7�� ��� � � 250 K '�����& ���� H2Salen ���:�����&�� ��6�% 
����� 7��+��, "���������� (��������� �������'� ������� EE1). <"��: �������+, ���-
����� �� ����+=��� ���"���"�, ���#�����. NBO ������ ��"����, 7�� ������� �-����&-
>���+, ��&��% �"�?7��� �� ����"� ����+ 6��������'� ���'�����, �� � 6��>�%=��  
" 6���������! ���'����! ����+ O, C � N. @�"�����, 7�� $���'���7��"�& ���6�����#�& 
������� EE1 ��&���� � ����7��� :�!, �����+, ��!�������"!�&��+, ��:���:�+, ��&��% 
N H. <�!�������"!�&��+� ��:���:�+� ��&�� N H � O H ����!����!?� � �� ���, 
�������+, �������,. <���7��� 6���,�����'� �:��'� 7����� �������+, "���6���% O—H 
� N—H, �����"�?A�& ����:����� ���&��& ��:���:�+, ��&��%, �������&�� 520—790 ��–1. 
 
	 � % $ ! " & !  ' � * " +: ��������� I����, H2Salen, ��������, "���-�������& �������&, 
��!������� ���A����, "��������+, ��!�������"!�&���& ��:���:��& ��&��, '�������-
�&>����, �����& �!�"#������ $��"������% ���������. 

 
����"!�+ ��������% I���� � �, "�����"��� � �����7�+�� ��������� &��&?��& �6J�"-

���� ���'�7������+, ��!7�+, �����:�����%. ������� " $��� ���:�����&� �+���� ���, 7�� 
��������& I���� �����������?��& � "�7����� ���������� � ������,����'�&, ��� ���:���� 
�����7�+, ����"!�&��+, !����%���. 
���� ��'�, $�� ���:�����& ��������+ � :�& 6��,����. 
�!A���������� ��!�������"!�&���% ��:���:��% ��&�� � ���!A���������� �����7�+, ������-
�+, ���� �������:������� ���&�� �� ����7��"�� � 6��,���7��"�� ���%���� ��������% I����. 

���:�����&, �����&A���& " ��������&� I����, ������ ������6����+ �� �����! ������!. 
�:��� �� ���:���������% $��'� ���'�7�������'� "����� &��&���& ����"!�� H2Salen, N,N�-$�����-
6��(����#���:�������). ;�� ���:������ � "�7����� ��'��:� �6���!�� "�����"�+ � �����7�+�� 
���������. �������� "��������7��"�% ���+ "�����"��� ��!7��� � �&:� ��6�� � ������������-
�� ����'������!"�!��+, � ���"������+, ����:��. ���!"�!�� "��������7��"�% ���+ H2Salen 
�����:����� �������� ��6��+ [ 1 ]. @� :���+� [ 1 ] '�������7��"�& "����'!��#�& ����"!�+ 
H2Salen � "�������� �6��:��� #������ ��������, � ����+ ����� � $�����:��������� �����"� 
��,�:&��& � �
	��-����>����. < �� >� ����& '�������7��"�� � $��"������� �������� ���6�:-
��% ����"!�+ H2Salen :� ��, ��� �� ��!7���. 

                                                                 
* E-mail: sliznev@isuct.ru 
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\���? �����&A�% ��6��+ &��&���� �������7��"�� ��!7���� �������& �����7�+, ������-
�+, ���� H2Salen. ��& "�>:�'� ������� ���!7��+ ��6��+ ���������+, '�������7��"�, ����-
������, "���6������+� ���"��+ � ��!7��+ ���6������� ,���7��"�% ��&��. ��& $���'���7��"� 
���6���� �+'�:��'� ������� �����:�� ���7�� �����#�����+, "���+, ��!������'� ���A���&. 
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<�� ���7��+ �����:��+ �� ������ PC GAMESS [ 2 ] ���'����+ GAMESS [ 3 ] � ��������-
������ ������ �!�"#������ $��"������% ��������� � �������� DFT/B3LYP [ 4—6 ] � "�����&-
#�����-��'��������+, 6������ cc-pVTZ, (5s2p1d/3s2p1d) — H, (10s5p2d1f /4s3p2d1f ) — C, N, O 
[ 7 ]. 

��& ����"!�+ H2Salen 6+�� ����������+ ���� "���-������+, ����, ����7�?A�,�& ����-
>����� :�!, ������ ��:���:� � �������% �������#��% :�!, 6�������+, ���'������. < ����-
������� �� ����>���& "������% (K) ��� �������% (E) '�!�� ���� �������� �6����7��+ "�" 
EE1, EK1, KK1, KE, EE2, EK2 � KK2 ����+ (���. 1). ��& ����+ EE1 6+�� ��!7��� ��!������� 
���A���� ������������ �:�����+, ��&��%. W�������7��"�� "����'!��#�� "���������� ���-
��:��+ �� ���. 2. 

��������#�& '�������7��"�, ���������� ���, �����������+, '�������7��"�, "����'!��-
#�% �����:��� '��:�����+� ����:��. @�� ��������������+, ���7���&, '�������7��"�, ��-
�������� :�& "�>:�% ���!"�!�+ 7������+� ����:��, ������������� � ���'����� GAMESS 
[ 3 ], 6+�� ���!7��� ������� ���� � � '������7��"�� ���6��>���� �+7�����+ 7�����+ ���-
�����+, "���6���% � ������������� ����� � �
 ���"���,. 

<���7��+ ���&:�� �� �����, � ���&:"�� ��&��% 6+�� �+7�����+ � ���"�, ���������� 
NBO [ 8 ]. <��!�����#�& ���!�����+, ��6�����% ��&��% �+������� ��� ����A� ���'����+ 
ChemCraft [ 9 ]. 
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W�������7��"�� ��������+ ���� �������+, ���� � �, �����������+� $���'�� �����:��+ 
� ��6�. 1 � 2. ��'����� ���!7���+� :���+�, �������=�% $���'��% �6��:��� ������ EE1 � '��-
�����7��"�% "����'!��#��% ��������� C2. ;���'�& ������� EK1 �� ����=���? " ��������! 
EE1 (:���� $���'�& ���������#��) �������&�� 19,5 "�>/����. ������������& $���'�& �������+, 
�������� ��>�� � ��������� 40—105 "�>/����. ���:!�� ��������, 7�� ������"�� ��"�>���� 
6�������+, ���'������ �� ���, �����������+, "���-������+, �����, �����7������� �, "�" 
�������, ���������� � 7�����+� =!��� ���#�:!�+ ��������#��. <+,�: ��&��% C1—O, � ��"-
>� ��&��% C6—C7 � C6—C10 �� ����"���� 6�������+, ���'������ �� ����+=��� 2 � 10� ����-
����������. �����"��+% ���'���� [—N—C(H2)—C(H2)—N—] �� ���, �������+, �����, ���-
�� �=�,����!?� '�������7��"!? "����'!��#�?, � "�����% ��������+% !'�� N—C—C—N ��-
�����&�� ����7��!, 6���"!? " 60� (��. ��6�. 2). V��7���& :��� ��&��% �—�, N—H � �������+, 
!'��� �e(CCH), �� !"�����+� � ��6�. 1 � 2, �����&?��& � �����������+, �������, � ���:���, 
1,080—1,085 Å, 116,2—120,5� (Re(C—H) � �e(CCH) � ���'�����, � � B); 1,086—1,089 Å, 
1,008—1,048 Å, 107,3—110,0� (Re(C—H), Re(C—H) � �e(CCH) �o ���'����� [—N—C(H2)—
C(H2)—N—]). 

;���"����+� ���&:+ �� �����, � ���&:"� ��&��% :�& ���, �����������+, �������+, 
���� ����"!�+ H2Salen �����:��+ � ��6�. 3. ��������� ��������, 7�� ����7��+ ���&:"�� ��&-
��% � �:��� � ��� >� 6��������� ���'�����, � ��">� ��&��% �6—C7 � C7—N1 (��� �6—C10  
� C10—N2) ������� �����&?��& ��� ��'��#�� ����� ��:���:� �� "������:� " ����! (������+% 
���'���� ����,�:�� � "�����+%). ����+� ��6�. 3 ��"��+��?�, 7�� � �������% ����� ��&�� 
C1—O � C6—C (����+ �1 � C6 �����:��>�� " 6���������! "���#!, ���� � (�7 ��� C10) �,�-
:�� � ������ �����"���'� ���'�����) 6���"� " �:������% ��&��: ���&:"� 1,02—1,11* —  
 
                                                                 
* V:��� � :���� !"���� �������� ��������& ��������� � �������� ��� "������� ���'����� ���, �������-
����+, ��������. 
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Q(C1—O); 0,99—1,11 — Q(C6—C). < $��� ��!7�� :���+ ��&��% C—C � 6��������� ���'����� 
�����&?��& � ���:���, 1,380—1,417 Å (���:��� ���7���� 1,395 Å), ���&:"� ��&��% �—C ��>��  
� ���:���, 1,27—1,49. V��7���& �������+, !'��� �(���) � 6��������� ���'����� ����7�?��& 
�� 120� �� 6���� 7�� �� 1,4�. < #����, '�������7��"�� ��������+ � ������:������ $��"������% 
��������� 6��������'� ���'����� � �������% ����� 6���"� " ��"��+� :�& 6������.  

< ��!7�� �6��������& "���-����+ �, ��������������, �����-'�!��+ �����,�:�� ���7�����-
��� ����������:������ $��"������% ��������� �6���� ������ ����� � "������:�. @��&:�" ��&�� 
C7—N1 (��� C10—N2) !����=����& � 1,75—1,93(����) :� 1,30—1,48("����), � ���&:"� ��&��% 
C6—C � C1—O !����7���?��& :� 1,31—1,45 � 1,36—1,62 �������������� � ������&��& 6���-
"��� " ���!����+�. ����������!?A�� �6����� �����&?��& � :���+ ��&��% (��. ��6�. 2, 3). 

���� ��'�, � "���-����� �� ��������? � ������ 6���� ������� �+��>��� ��������#�& :���  
� ���&:"�� ��&��% C—C � 6��������� ���'����� (��. ��6�. 1 � 3): 1,354—1,495 Å � 1,05—1,69 —  
 

 

!��. 1. �����������+� ������+ ����"!�+ 
H2Salen 
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!��. 2. �������+ �������'� ������� ����"!�+ H2Salen 
 

��������+ ��������& :��� � ���&:"�� ��&��% C—C ��������������. ��"��������� ��"������� 
��������'� !'�� �(���) � 6��������� ���'����� �� 120� �������&�� 4,5�. ���:!�� ��������, 
7�� ��&�� �1—C6 � 6��������� ���'����� "���-����+ ����� ��"�������!? :���! (1,452—
1,495 Å) � �������=�% ���&:�" (1,05—1,16) � �� ����� ���%����� 6���"� " �:������%. 

	�"�� �6�����, �����:���+% ������ ��������& '�������7��"�, ���������� � ���&:"�� 
��&��% !"��+���� �� ����7�� �-����&>���& � �6��, 6�������+, ���'�����,, ���6������!?A�� 
����7����� �+=� ����"�� �������� 6�������+, ���'������. <���7��+ ���&:"�� ��&��%  
�6—C7 (��� C6—C10), C7—N1 (��� C10—N2) � C1—O ��"��+��?�, 7�� � ��!7�� "���-����+ 
� �-����&>���!? ������! �"�?7��+ �� ����"� �-��6����� 6��������'� ���'�����, �� � �-��6�-
���� ������ C7(�10), N1(N2) � O1(O2). < �������% �����, "�" !>� !���������� �+=�, ���&:-
"� ��&��% �6—C7 (��� C6—C10) � C1—O 6���"� " �:������%, ,��& :���� �, ����=� �>�:��- 
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	 � 6 � � # �  1  

"
��
�
��
���
 �	
	�
�
�* (Re, Å; �e, �e, '��:.) �
�#������ �
	��
���� (A, B)  
� �������
����
 $�

��� (h, "�>/����) 
	�����

���� �
��-
������� ��
� ���
���� H2Salen 

w��'����+ A/B 
@������� 

EE1 KK1 EK1 KE EE2 EK2 KK2 

Re(C1—C2) 1,397 1,438 1,397/1,439 1,427/1,396 1,394/1,393 1,397/1,457 1,439/1,457 
Re(C2—C3) 1,384 1,365 1,384/1,365 1,370/1,386 1,386/1,389 1,384/1,354 1,364/1,354 
Re(C3—C4) 1,397 1,422 1,397/1,421 1,415/1,396 1,395/1,390 1,398/1,432 1,424/1,433 
Re(C4—C5) 1,382 1,363 1,381/1,364 1,367/1,387 1,384/1,390 1,380/1,357 1,362/1,357 
Re(C5—C6) 1,402 1,423 1,403/1,422 1,418/1,400 1,400/1,394 1,404/1,436 1,425/1,437 
Re(C1—C6) 1,416 1,463 1,416/1,462 1,452/1,408 1,413/1,400 1,417/1,494 1,464/1,495 
Re(C1—O) 1,340 1,264 1,341/1,263 1,279/1,357 1,352/1,365 1,340/1,235 1,261/1,234 
Re(O—H) 0,994 – 0,992/– –/0,989 1,002/0,968 0,990/– –/– 
�e(C6C1C2) 119,4 115,8 119,4/115,7 116,4/119,6 119,9/120,3 119,4/115,5 115,9/115,5 
�e(C1C2C3) 120,2 121,3 120,2/121,4 121,2/120,6 120,1/120,0 120,2/122,0 121,3/121,9 
�e(C2C3C4) 121,0 122,1 121,0/122,1 122,0/120,3 120,8/120,3 121,1/121,7 122,2/121,8 
�e(C3C4C5) 119,0 119,2 119,1/119,1 119,0/119,4 119,2/119,5 119,1/120,0 119,2/120,1 
�e(C4C5C6) 121,4 121,0 121,3/121,1 121,1/121,3 121,3/121,0 121,3/121,5 120,9/121,5 
�e(C5C6C1) 119,0 120,5 119,0/120,5 120,3/118,8 118,7/118,9 119,0/119,2 120,5/119,2 
�e(C6C1O) 121,7 122,0 121,7/122,0 121,4/121,9 121,1/117,3 121,9/122,8 121,9/122,8 
�e(C1OH) 107,2 – 107,2/– –/111,8 106,4/111,0 107,6/– –/– 
�e(OC1C2C3) 180,0 179,8 179,9/179,9 –179,6/–179,1 179,2/–178,1 179,9/–179,3 179,7/–179,5
�e(HOC1C2) 179,5 – 179,2/– –/–125,6 176,4/–40,0 179,5/– –/– 
h 0 43,4 20,2 65,6 66,4 78,3 105,4 
h + ZPE** 0 41,6 19,5 64,6 64,1 79,0 104,9 

 
 

 

  *�6����7���& ������ � 6�������+, ���'������ �����:��+ �� ���. 1. 
** h + ZPE — ������������& $���'�& � !7���� ������"� �� $���'�? �!���+, "���6���%. 
 
��% :�& �:������% ��&��. @�-��:����!, � "�����7��"�� ���:��������� �-��6����� ������ O  
� C7(C10) �� ����"�+��?��& � �-��6����&�� 6��>�%=�, ������ !'����:�, �,�:&A�, � ������ 
6��������'� ���'�����, ��� $�� ����"�+����� ������"� (������ EE1, EK1, EK2). � :�!'�% ���-
���+, ���!�����+ NBO ������� ��"��+��?�, 7�� :�& �������'� ���'����� ,���"����+ :�����-
�� ���7������+� $���'�� ������:�%����& (E2) ����:������% ���+ ����� "������:� (lp(O))  
� ����+,�&?A�% �-��6����� ��&�� �1—C6 (�*(�1—C6)), � ��">� ��6�����% �(�1—C6)  
� �*(�7—N1) ��� �*(�10—N2): E2(lp(O)—�*(�1—C6)) 	 146, E2(�(�1—C6)—�*(�7—N1)) 	 
	 84 "�>/����. �7���:��, � ����� ����!����!�� '��������&>���� �-������+ 6��������'� ���'-
����� � ����:������% ����% ����� "������:� � � ����+,�&?A�% �-��6�����? ��&�� �7—
N1(�10—N2). 	�"�� �6�����, � � �������� ���'����� �-��6����� ������ O, C7(C10) � N1(N2) 
��">� !7����!?� � ���:���� �6A�% �-����&>����% ������+. @�-��:����!, ����7�� �6A�%  
�-����&>����% ������+ �6J&��&�� ��, 7�� !'�� �+,�:� ��&��% �1—O, �6—C7, �6 N1, �6—
C10 � �6 N2 �� ����"���� ����������!?A�'� 6��������'� ���'����� �� ����+=��� ���"���-
"�, '��:!��� (��. ��6�. 1 � 2). ���:���������, ����"!�! H2Salen ��>�� ���:������� � ��:� :�!,  
�-����&>���+, ������, ���:�����+, �����"�� [—C(H2)—C(H2)—]. 

@��������������� �������>���� ������ � ���������+, "����'!��#�&, �����������+, 
�������+, ���� (��. ���. 1) !"��+���� �� ����7�� ��!�������"!�&��+, ��:���:�+, ��&��% 
(<�<�):  
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	 � 6 � � # �  2  

"
��
�
��
���
 �	
	�
�
�* �
	��
��	 [—C(H)—N(H)—C(H2)—C(H2)—N(H)—C(H)—]  
� 
	�����

���� �#��

	� ���
���� H2Salen 

@������� EE1 KK1 EK1 KE EE2 EK2 KK2 

Re(C6—C7) 1,452 1,396 1,450 1,407 1,456 1,449 1,392 
Re(C7—N1) 1,279 1,320 1,280 1,308 1,276 1,282 1,325 
Re(N1—C8) 1,448 1,443 1,446 1,456 1,451 1,450 1,449 
Re(C8—C9) 1,534 1,539 1,536 1,534 1,532 1,527 1,528 
Re(C9—N2) 1,448 1,443 1,446 1,451 1,454 1,453 1,451 
Re(N2—C10) 1,279 1,320 1,318 1,272 1,267 1,339 1,342 
Re(C10—C6) 1,452 1,396 1,397 1,484 1,497 1,379 1,378 
�e(C1C6C7) 121,2 119,3 121,3 119,8 121,2 121,3 119,2 
�e(C6C7N1) 123,0 122,5 123,1 122,9 122,7 123,3 122,8 
�e(C7N1C8) 119,6 125,4 119,5 126,5 119,7 119,4 125,0 
�e(N1C8C9) 111,4 112,4 111,1 109,1 111,7 111,3 112,3 
�e(C8C9N2) 111,4 112,4 112,6 108,4 110,4 110,5 110,9 
�e(C9N2C10) 119,6 125,4 125,4 121,0 120,8 129,1 128,9 
�e(N2C10C6) 123,0 122,5 122,8 130,3 127,8 132,7 132,7 
�e(C10C6C1) 121,2 119,3 119,4 119,8 119,6 113,5 113,5 
�e(C6C7H) 116,3 120,1 116,2 119,5 116,4 116,2 120,0 
�e(C7N1H) — 111,0 — 111,4 — — 111,0 
�e(C6C10H) 116,3 120,1 120,0 114,1 116,0 113,7 113,8 
�e(C10N2H) — 111,0 111,3 — — 115,8 115,8 
�e(C8N1C7C6) –179,6 –176,7 –179,4 –168,2 –179,6 179,1 175,3 
�e(C9C8N1C7)   119,0   106,0   118,2   142,0   125,3 133,3 134,6 
�e(N2C9C8N1)   –69,4   –65,7   –68,4   –55,9   –70,2 –59,9 –59,6 
�e(C8C9N2C10)   119,0   106,0   103,7   125,8   127,3 162,2 156,6 
�e(HC10C6C1) –179,9 –178,4 –178,8     47,0     83,3   –3,5   –4,8 

 
 

 

* �6����7���& ������ �����:��+ �� ���. 1, �:���#+ ��������& — � ��6�. 1. 
 

— ������ EE1 — :�� <�<�, Re(N1 H8) = Re(N2 H9) = 1,737 Å; 
— EK1 — :�� <�<�, Re(N1 H8) = 1,7435, Re(O2 H9) = 1,667 Å; 
— KK1 — :�� <�<�, Re(O1 H8) = Re(O2 H9) = 1,651 Å; 
— KE — :�� <�<�, Re(O1 H8) = 1,686 Å, Re(O1 H9) = 1,703 Å; 
— EE2 — :�� <�<�, Re(N1 H8) = 1,705 Å, Re(O1 H9) = 2,080 Å; 
— EK2 — �:�� <�<�, Re(N1 H8) = 1,761 Å; 
— KK2 — �:�� <�<�, Re(O1 H8) = 1,655 Å. 
@����:���+� �+=� ���7���& :��� <�<� ���:��������!?� �6 �6��������� �����+, ��!�-

������"!�&��+, ��:���:�+, ��&��%. � $��� �+��:�� ��'���!?��& ��">� ���!7���+� � ���7��� 
NBO ����7��+ $���'�% ������:�%����& (
125 "�>/����) $��"�����+, �6���7�" ������ H8 
�/��� H9 � ����:�����+�� $��"�����+�� ������ ������ O ��� N. @���"�+����� ����:����-
��% ���+ ����� ����� � 7����7�� ���������% ����+,�&?A�% ��6����� �*(O—H), �����:&A��  
" ��&�����? <�<�, ��"����� �� ���. 3 :�& :�!, "���������� �������'� ������� EE1. ���:!�� 
��������, 7�� � �������� EE1 � � :�!, ���6���� 6���"� �������>���+, �� $���'�� EK1 � KK1 
�������, ��:���:�+� ��&�� �6���!?��& ��!��� "�>:�% �-����&>����% ������+ (��. �+=�).  
 



<.<. ���V�R<, W.<. W���qR<  28 

	 � 6 � � # �  3  

!
#����	�� 	�	��#	 
	��

�
�
��� $�
��
����� ���������* � �
�#������ �
	��
��	� 
	�����

���� 
�#��

��� ��
� H2Salen (q — #	
��� �	 	���	� (� ����� $�
�
��	
���� #	
��	), Q — ��
���� ���#
�) 

@������� EE1 KK1 EK1 KE EE2 EK2 KK2 

w��'����+ A/B 
q(C1) 0,37 0,44 0,37/0,44 0,44/0,35 0,36/0,33 0,38/0,47 0,45/0,48 
q(C2) –0,26 –0,28 –0,26/–0,28 –0,28/–0,24 –0,26/–0,26 –0,26/–0,27 –0,28/–0,27 
q(C3) –0,16 –0,15 –0,15/–0,15 –0,14/–0,18 –0,16/–0,18 –0,15/–0,16 –0,14/–0,16 
q(C4) –0,24 –0,26 –0,24/–0,27 –0,26/–0,23 –0,24/–0,22 –0,24/–0,25 –0,26/–0,25 
q(C5) –0,15 –0,14 –0,14/–0,14 –0,14/–0,18 –0,15/–0,18 –0,14/–0,17 –0,14/–0,17 
q(C6) –0,19 –0,23 –0,19/–0,24 –0,23/–0,18 –0,17/–0,16 –0,19/–0,26 –0,23/–0,26 
q(O) –0,67 –0,69 –0,67/–0,69 –0,75/–0,72 –0,71/–0,69 –0,66/–0,63 –0,67/–0,62 

Q(C1—C2) 1,35 1,19 1,35/1,19 1,23/1,37 1,37/1,38 1,35/1,12 1,18/1,12 
Q(C2—C3) 1,48 1,62 1,48/1,62 1,58/1,46 1,46/1,44 1,48/1,69 1,62/1,69 
Q(C3—C4) 1,39 1,26 1,39/1,26 1,30/1,42 1,41/1,43 1,39/1,21 1,25/1,20 
Q(C4—C5) 1,48 1,60 1,48/1,59 1,57/1,46 1,47/1,44 1,49/1,65 1,61/1,65 
Q(C5—C6) 1,35 1,24 1,35/1,25 1,27/1,38 1,36/1,42 1,34/1,20 1,23/1,20 
Q(C1—C6) 1,27 1,12 1,27/1,12 1,16/1,32 1,28/1,34 1,27/1,05 1,11/1,05 
Q(C1—O) 1,11 1,46 1,11/1,46 1,36/1,04 1,07/1,02 1,11/1,61 1,47/1,62 
Q(O—H8) 0,64 — 0,64/– –/0,65 0,62/0,72 0,65/– –/– 

w��'���� [—C(H)—N(H)—C(H2)—C(H2)—N(H)—C(H)—] 
q(C7) 0,14 0,17 0,15 0,19 0,14 0,14 0,16 
q(N1) –0,51 –0,52 –0,52 –0,48 –0,49 –0,53 –0,54 
q(C8) –0,19 –0,19 –0,20 –0,19 –0,19 –0,20 –0,19 
q(C9) –0,19 –0,19 –0,19 –0,23 –0,22 –0,20 –0,20 
q(N2) –0,51 –0,52 –0,51 –0,45 –0,42 –0,53 –0,53 
q(C10) 0,14 0,17 0,17 0,14 0,15 0,16 0,16 

q(H8)/q(H9) 0,50 0,45 0,50/0,45 0,45/0,51 0,51/0,50 0,50/0,39 0,45/0,39 
Q(C6—C7) 1,13 1,36 1,14 1,31 1,12 1,14 1,38 
Q(C7—N1) 1,76 1,41 1,75 1,48 1,78 1,75 1,39 
Q(C8—N1) 1,01 0,99 1,01 0,97 1,00 1,01 0,98 
Q(C8—C9) 0,99 0,98 0,98 0,99 0,99 1,00 1,01 
Q(C9—N2) 1,01 0,99 0,98 1,02 1,01 0,97 0,98 
Q(C10—N2) 1,76 1,41 1,42 1,88 1,93 1,31 1,30 
Q(C10—C6) 1,13 1,36 1,35 1,04 0,99 1,45 1,46 
Q(N1—H8) — 0,67 — 0,68 — — 0,67 
Q(N2—H9) — 0,67 0,68 — — 0,81 0,81 

 
 

 

* <���7��+ ���&:�� ������ ��:���:�, !7����!?A�, � �6��������� ��&��% C—H, � ���&:"� $��, ��&��% 
�����&?��& � ���:���, 0,16—0,23 � 0,89—0,93 ��������������. 
 
< ���!������ �����"�?� :�� =����7����+, #�"��, ���"�!�+, ������% <�<�. V��7���& ����-
�������+, $���'�% (��. ��6�. 1) ��"��+��?�, 7�� �6��������� <�<� N1 H8 � N2 H9 � ��-
������ ������� EE1 &��&?��& $���'���7��"� 6���� ���:��7�������+� �� ��������? � �6����-
������ <�<� O1 H8 � O2 H9 � ������� KK1. ;���'�& ���������#�� �����:��'� �������&�� 
43,4 "�>/����, � � �����7��� �� �:�! <�<� — 21,7 "�>/����. ���������, 7�� ���7���� 
21,7 "�>/���� ���'� �� 1,5 "�>/���� ����7����& �� ����7��+ ������������% $���'�� �������  
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!��. 3. ���!�����+� ��6����� � '��������&>�-
��� � :�!, "���������, �������'� ������� ��-
��"!�+ H2Salen: 	) ��&�� N2—�10 ������&�� 
��&�� C9—H3; �) ��&�� N2—�10 ������&�� ��&��  
                                    �9—�8 

 
EK1 (20,2 "�>/����) � :�!�& �����7�+�� 
<�<� N1 H8 � O2 H9. @�-��:����!, 
6������� $���'�% (21,7 � 20,2 "�>/����) 
!"��+���� �� ��, 7�� :�� �-����&>���+, 
������+ ���6� ������:�%���!?� :�!'��  
� :�!'�� � �������, EE1, EK1 � KK1. 

< �������, KR � EE2 ��">� ����!���-
�!?� :�� ��:���:�+� ��&��. �:��"� �:�� �� 
��, (O1 H9) ���:��&�� ����+ "������:�  
� ��:���:�, �,�:&A�� � �����7�+� �-����&-
>���+� ������+. @�-��:����!, ��� ��"�, 
7�� :���� $��% <�<� �+=� :��� ��:�6�+, 
��&��% � �������, EE1, EK1 � KK1, �����:�� 
" $���'���7��"�% :����6�����#�� �������� 
KR � EE2. ���������, 7�� :�� �����:��, 
������� �6��:�?� ������ 6���"�% $���'��% 
���������#��. <����>��, $�� ��&���� � ���, 
7�� � ������� 
R �����"������� $���'���-
7��"� ����� �+'�:��% <�<� O1 H8 �"������������� �6���������� 6���� "����"�% (�� 
0,37 Å) ��&�� O1 H9. 

������+ EK2 � KK2 � ���6���=��� ����7����� $���'�% ���������#�� ���?� ����"� �:�! 
<�<�. �������� �����������+, $���'�% �������� EK2 � KK2 �������&�� 27,1 "�>/����, ���:�-
�������!& � 6���=�% ���6�������� ����+ EK2. ;�� ����7��� ��:����>:��� �:�����+% �+=� 
�+��: � ���:��7����������� �6��������& <�<� N H �� ��������? � <�<� O H. 

@��!7���+� ���� "���6������+� ���"��+ �������� ������&?� ���������������� ���&��� 
<�<� �� 7�����+ �������+, "���6���% N—H � O—H. q������ ��������'� "���6���& N2—H  
� ������� KK2 ����� 3596 ��–1 (6���"�� ���7���� 3595 ��–1 ���!7��� � ������� EK2). q������ 
��������'� O1—H � �:��� �� ����7�����+, ���� "���������� ������� EE2 ����� 3818 ��–1. 
����+ ��:���:� � �����- (N2—H) � � '�:��"��- (O1—H) '�!���, ��!������� KK2 � EE2" �� 
!7����!?� � �6��������� <�<� �, �7���:��, ���7���& ����������!?A�, 7����� "���6���% 
��>�� ����&�� � "�7����� ������+, ����7��, �� ��"�>���+, ���&���� <�<�. V��7���& 
7����� "���6���% �����'�!�� N—H � �������, EK1, KK1, KE � KK2 ����+ 2987, 2950, 3069  
� 2946 ��–1 ��������������. �������=�� ���7���� 7�����+ N—H "���6���& ����������!�� 
�������=��! ���7���? :���+ ����������!?A�% <�<� O H, ���:��������!& � �!A��������� 
����6����� ��&�� N—H, �������>:�?A�� �6��������� ��:���:��% ��&��. q�����+ "���6���% 
'�:��"������% '�!��+ O—H c������&?� 3184(3178), 3208, 3281, 3254 � 3028(3707) ��–1 � ���-
����, EE1, EK1, KE, EK2 � EE2 ��������������. 	�" >� "�" � ��!7�� �����'�!��+, ��������� 
7�����+ "���6���& '�:��"������% '�!��+ "�������!�� � !����=����� :���+ ����������!?-
A�% <�<� N H ��� O H.  

	�"�� �6�����, ����7�� <�<� �����:�� " 6���,������! �:��'! 7����� �������+, "���-
6���% �����- � '�:���"��-'�!�� � �����������+, �������+, �����, ����"!�+ H2Salen. <�-
��7��+ 6���,�����'� �:��'� 7����� �������+, "���6���% '�:��"������% '�!��+ �������&?� 
564—790 ��–1 � �����'�!��+ 527—650 ��–1. <���7��� 6���,�����'� �:��'� ���������� � !����-
=����� :���+ ����������!?A�% ��:���:��% ��&��.  
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!��. 4. @����#�����+� �!�"#�� ��!������'� ���- 
     A���& � �������� ������� ����"!�+ H2Salen: 
	) ���A���� ������������ ��&�� C8—C9; �) ���A���� 
������������ ��&�� C9—N2 (��&�� C8—N1 � �9—N2 — 
� ��%-����>����); �) ���A���� ������������ ��&�� C9— 
     N2 (��&�� C8—N1 � �9—N2 — � �
	��-����>����) 

���������� ��
����� 

����+� ��6�. 3 ��"��+��?�, 7�� ��&�� 
�8—C9, C8—N1 � C9—N2 � $�����:������-
��� �����"� &��&?��& �:�����+��. 
���� 
��'�, "�" 6+�� ��"����� �+=�, ������:�%����� 
:�!, �-����&>���+, ������ � �������� ���-
���� EE1 ������"�. ���:���������, ���A���� 
:�!, 7����% ����"!�+ ������������ �:����-
�+, ��&��% ��>�� �������� " ��&�����? "��-
�������� � ���"��� $���'�&�� ���������#��. 
@����#�����+� "���+� ��!������'� ���A���& 
��"����+ �� ���. 4. ��!7���� ���A���& ����-
�������� ��&�� �8—C9 (��. ���. 4, 	) ��"��+-
����, 7�� ������& ��� "��������� � ������� 
����� � ��%- � �
	��-����>���&, � ���:����-
�+, :������� �+��"��� 6��������. @����#�-
����+� "���+� ��!������'� ���A���& ������-
������ ��&�� C9—N2 6+�� ���!7��+ ��� :�!, 
����>���&, ������ ����� � $�����:��������� 
�����"�: ���. 4, � — ��%-����>����; ���. 4,  

� — �
	��-����>����. <+7������+� ���7���& �+��� 6������� (��. ���. 4) ���:��������!?�  
� �������>����� ���A���� "�" ������������ ��&�� �8—C9, ��" � ��&�� C9—N2 (��� C8—N1). 

���!�����+ ���7��� �����#�����+, "���+, ��!������'� ���A���& ��"��+��?�, 7�� ��� 
���A���� ������������ ��&�� �8—C9 �����!��� ����������!?� "����'!��#��, � "����+,  
4 ����� ��:���:� � 2 ����� ����� �6���!?� =�,����!? "����'!��#�? (��. ���. 4, 	). 
����'!-
��#�� � ���������+� �������>����� 7��+��, ������ H � :�!x ������ N ����������!?� ���-
=��� 6������ ���A���&. ��!7���� ���A���& ������������ ��&�� C9—N2 (��. ���. 4, � � �) ��-
"��+����, 7�� �����!��� ����7�?� "����'!��#��, � "����+, ��&�� N2—C10 ���7���:�� ��-
����&�� ��&�� C9—H3, C9—H4 � �9—C8. 	�"�& >� ���!�#�& 6!:�� ��6�?:����& ��� �������-
����� ���A���& ������������ �:������% ��&�� N1—C8. 	�"�� �6�����, �����#������& ��-
���,�����, ����+��?A�& ��!������� ���A���� ������������ ���, �:�����+, ��&��% �8—C9, 
C8—N1 � C9—N2, ���7��+���� 27 �����!���. 	���"� 9 "���������� �� 27 (��. ���. 2) �6��-
:�?� ����7�?A����& '�������7��"��� ����������� � �����7�+�� $���'�&�� ���������#��. 
V��7���& :�!'����+, !'��� $�����:��������'� �����"�, $���'�% ���������#�� :��&�� "��-
�������� �����:��+ � ��6�. 4. �������, 7�� ���6���� �!A�������� � ���#���� ��!������'� 
���A���& �����&?��& '�������7��"�� ��������+ $�����:��������'� �����"�: �Re = 0,005—
0,009 Å, ��e = 2,4—10,2�. ��������& �������+, '�������7��"�, ���������� �� ����+=�?� 
0,003 Å � 1,1� :�& ������&��% � �������+, !'��� ��������������. 

�����!��� �� �����#�����+, "���+, ��!������'� ���A���& ������������ ��&��% C9—N2 
� C8—N1, "�" 6+�� ����7��� �+=�, ����������!?� "����'!��#�� � ���������+�� ��&�&�� 
C—H � C—C $�����:��������'� �����"�. @����:���+% �� ������� �������'� ������� EE1  
� "��������� EE3g NBO ������ ��"����, 7�� ������& ���"���"� ���!�����+, ��6�����%, ����-
7�?A�, �� $���'���7��"!? ���6�����#�? "���������� � ���������+�� ��&�&��. w��'���� 
����"!�+ ������ � ���!�����+�� ��6����&�� � �, ����"�+������ ��"����+ �� ���. 3. ����+� 
NBO ������� � ���. 3 ���:��������!?� � ���, 7�� ����:������& ���� ����� ����� ������:�%��- 
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	 � 6 � � # �  4  

&�	�
��� ����
	���� ����� � �������
����� $�

���* �#��

�� EE1g, EE2g, EE3g, EE4g, EE5g,  
EE1t, EE2t, EE3t, EE4t 

������ �e(C9C8N1C7) �e(N2C9C8N1) �e(C8C9N2C10) h h + ZPE 

EE1g 118,5 291,6 235,0   3,6   3,3 
EE2g 240,2 296,6 240,6   8,3   7,7 
EE3g 354,3 290,1 354,5 24,0 24,1 
EE4g 350,0 289,2 137,4 18,1 17,5 
EE5g 238,5 288,6     3,5 15,8 15,4 
EE1t 119,1 176,6 359,1 14,6 14,0 
EE2t 121,2 180,0 238,8   2,6   2,2 
EE3t 236,5 186,6 236,1   2,4   1,8 
EE4t     0,3 180,0 359,7 28,8 28,2 

 
 

 

* �6����7���& ������ �����:��+ �� ���. 2, �:���#+ ��������& — � ��6�. 1. 
 
�!�� � 7����7�� ��������+�� ����+,�&?A��� �*-��6����&�� ��&��% C—H ��� C—C. @�:�6-
��& ���!�#�& � �������!�� ����:����� "�" '��������&>���� (��., ��������, [ 10 ]). |���� ��'�, 
"�" ���:!�� �� ���. 3, 	, � ��!7�� "��������� � ����������% ��&��? C—H ����!����!�� ��">� 
����"�+����� ��>:! :�!�& ����+,�&?A��� �*-��6����&�� ��&��% C—H. ��& �������� � ��-
��������% ��&��? C—C :������������� ����"�+����� ��>:! ����+,�&?A��� ��&�&�� C—H 
��� C—C ���!����!�� (��. ���. 4, �), �, �����>��, �� $��% ���7��� ��"�� "��������+ ���?� 
:������� �+��"�� ���7���& $���'�% ���������#�� (15—29 "�>/����). ��������� ��������, 
7�� �:�� � �� >� ����:������& ���� ����� �����, � �:��% ������+, ������������ �� '��������&-
>���� �, ���:���������, �� ���6�����#�? ����������!?A�, "����������, � � :�!'�% — �� �6-
��������� ������% <�<� (��. ���. 3), �6���!?A�%�& �� �7�� ����"�+����& ����:������% ���+ 
����� ����� � 7����7�� ���������% ��6����� �*(OH). 

� #���? ���'����������& ������� '�����% ���+ 6+� �����:�� ���7�� "������� ���������& 
���"#�% ���������#�� ��>:! ������+� EE1, :�!�& 6��>�%=��� ��������� EK1 � KK1 � ����� 
����������, �����:���+�� �� ���. 2. ���6,�:��+� :�& ���7��� "������� ���������& �����:�-
����7��"�� �!�"#�� ���, �������� 6+�� �+7�����+ � ���6��>���� �>���"�% �������—'��-
����7��"�% ��#���&���� � �������������� ����7�� '�������7��"�, ���������� � 7����� ���- 
 

�����+, "���6���%, ���!7��-
�+, � :����% ��6���. W����" 
��������& �����+, :���% ���-
����� � ������ ��������!�+ 
�����:�� �� ���. 5. ���!�����+ 
���7��� "������� ���������& 
��"��+��?�, 7�� '�����& ���� 
��� ��������!�� �+=� 250 K 
���:�����&�� ��6�% ����� 7��+-
��, "���������� � ������% :�-
��% "�>:�'� 
15—30 %. ����-
��& :��& �������+, �������� ��  
 

!��. 5. ��������� ������% :��� 
�����7�+, "���������� � ������- 
            ����� �� ��������!�+ 
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����+=��� ���"���"�, ���#�����. ���6���=�� ���7���� ������% :��� 6+� ���!7��� :�& 
�
	��-"��������� EE2t. ��������� ��������, 7�� ��'����� :���+� ����'������!"�!���'� ���-
���� [ 1 ] '�������7��"�& ���!"�!�� ����"!�+ H2Salen � "�������� 6���"� " "�������#�� EE2t. 
<����>��, � $��� ��!7�� ������!���& 6���� ������& !��"��"� ����"!� � "��������. ��������� 
'�������7��"�, ���������� ��"��+����, 7�� ��"�������+� ��"������& �������7��"�, ����7�� 
�� ����'������!"�!��+, :���+, [ 1 ] �� ����+=�?� 0,013 Å :�& ������&��% C—C, C—N  
� C—O, 7�� ����������� � ��'��=����&�� $"����������. ��"�?7����� &��&���& ������&��� 
�—C � $�����:��������� �����"�, ����7������� ���7���� "�����'� �+=� ����'������!"�!�-
��'� �� 0,036 Å. �����7�& ���7���% ����7�����+, � ��������+, �������+, � ��������+, !'��� 
:����'�?� 3,9 � 7,1� ��������������, � $�� ��>�� 6+�� �6J&����� ���&���� ��>����"!�&��+, 
������:�%����% � "��������. 

�
	
1����� 

< �����&A�% ��6��� �����+� �����:��� ��!7���� �������& ���6�:��% ����"!�+ H2Salen — 
��������& I����. ;���'���7��"� ���6���� �+'�:�+� &��&���& ������ EE1. @�� T � 250 K '�-
����& ���� ���:�����&�� ��6�% ����� 7��+��, "����������; ������� �������+, �������� ��-
�����&�� ���"���"� ���#�����.  

������ ������:�����& $��"������% ��������� !"��+���� �� ����7�� �-����&>���& � �6��, 
6�������+, ���'�����,. 
���� ��'�, �-����&>����& ������� �,���+���� � �-��6����� 6��-
>�%=�, " 6���������! ���'����! ������ O, C � N. 	�"�� �6�����, ����"!�� H2Salen ���:-
�����&�� ��6�% :�� �-����&>���+� ������+, ���:�����+� �����"�� [—C(H2)—C(H2)—]. 


���"�����% ���6�������? �������& �����������+, �������+, ���� ����"!�+ H2Salen 
&��&���& �6��������� ��!�������"!�&��+, ��:���:�+, ��&��%. ���6���=�& $���'���7��"�& 
���6�����#�& �������� :����'����& ��� �6��������� <�<� N H. �����7�� � $���'�&, <�<� 
N H � O H �������&�� 
20 "�>/����. 

 
��6��� �+������� ��� ���������% ��::��>"� �����%�"�'� ���:� �!�:���������+, ��-

���:�����% ('���� ~ 07-03-00656-�). 
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