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� ������ ������ ����������� !�����"�� " �#���� $�"!��"�����%� &'����$�("�&�) �!-
��$����* !�������* ���"�����#�"��( "�������* ��%���#�"��%� �'�$� C10H8N6O4. �"-
"��$�&��� &��)��� $�&����) & �����&��� 0—20 +,� �� �%� "��������*� � /��������*� 
"&�("�&�. �!��$����* !�������* ���&����) "�"��)��) & ��$��� ������ � 7��#�—���-
��%���. � ������ ����$� �&�'�#�"��� (G0W0) &*!����� ��"#�� /���%���#�"��( '����( 
"�������*. ,���'���, #�� %�$��"����#�"��� $�&����� & 20 +,� !��&�$�� � ">��?���A 
!��"��"��( ������� C10H8N6O4 � �� "��B���A ����"����D�� $��% $��%� � /�� "�!��&�-
?$���") �F������� &������ &������*� '�� � ����DF����� F����* '�!��B����( '��* 
" 5,07 $� 3,97 /�. 
 
DOI: 10.15372/JSC20160603 
 
� # % & � � ' �  ( # � � ": ��%���#�"��� �'�$*, $�"!��"����*� "��*, �����) ���������-
�� !�����"��, ���&����� "�"��)��), $�&�����, /���������� "�������. 

�������� 

��%���#�"��� �'�$* !��$"��&�)A� "�>�( >�%��*� /���%��( "��$�����), �����*� F����� 
�"!��D'�A�") ��� �"��#���� ����#�"�� #�"��%� �'���, &'�*&#��*� &�B�"�&�, ���!�����* ��-
�����%� ��!��&�, & !���������� � >����$����� [ 1—4 ]. ,� /��( !��#��� &�$��") �����"�&�*( 
!��"� ��&*� "��$�����( $����%� ���""�. 	��, & ��$�&��( ��>��� [ 5 ] >*�� &!��&*� �!��$����� 
���"�����#�"��) "�������� C10H8N6O4. M%� �������� )&�)��") �������#�"��(, �'�$�*� %��!!* 
!�����!�)A�") � >��'��D���� ���D��. � /��� !���� �""��$�&���� &��)��) $�&����) �� ��'�-
��-����#�"��� "&�("�&� C10H8N6O4 !��$"��&�)�� ��� ���$�������D�*( $�) &"�%� ���""� ��%�-
��#�"��� �������)��*� ���"�����& [ 6, 7 ] ������", ��� � !�����#�"��( c ��#�� '����) �'�#�-
��) /������& $�&����) �� &�'��?��"�D !�������'���� ������� N6 [ 8, 9 ]. P��DA $����( ��>�-
�* )&�)��") �""��$�&���� &��)��) $�&����) �� "��������*� � /��������*� "&�("�&� ���"���-
��#�"��%� C10H8N6O4. 

�� ��". 1 !��$"��&���� ���"�����#�"��) )#�(�� ���"����� C10H8N6O4. � ���������( /��-
��������( )#�(�� (!�. %��!!� "�������� P 1) "�$��?��") �$�� �������� C10H8N6O4, ������) 
����� ����� ��&��"��. 

)���� �
��� 

����$ DFT-D3(BJ) !�'&��)�� & ������ ������ ����������� !�����"�� �#��*&��D $�"!��-
"������ &'����$�("�&��. �"��&��) �$�) '���A#���") & $�>�&����� /�!���#�"��%� !��������� 
&�$� CnR–n (R — ��""��)��� ��?$� ������� ��'��#�*� �������; Cn — ��/��������* ���D��- 
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���. 1. ,������� ���"�����#�"��( )#�(�� C10H8N6O4 �� !��"��"�� bc (
) � ac (�). �������� C10H8N6O4  
                                                                       & ���"����� (�) 

 
!��D��%� ��'��?���) (n = 6, 8)) � �>�����-������)�������� !��������� [ 10 ]. ,����) /���%�) 
�!��$��)��") "��$�AB�� �>��'��: 
 EDFT-D = EKS-DFT + Edisp, (1) 
%$� EKS-DFT — /���%�), !���#���) & ��'��D���� "���"�%��"�&����%� ��F���) ���&����) 
���—
_/�� " "���&��"�&�AB�� ������������ !�����"��; Edisp —$�"!��"�����) /���%�). �����A 
"���� �"!��D'�&��� !�� �""��$�&���� �%��&�$���$�& [ 11—13 ] � /���%���#�"��� ���������& 
[ 14, 15 ], � !���#���*� ��'��D���* ����� ����F�� "�%��"�� " /�"!���������D�*�� $���*��. 

���� /��%� �"!��D'�&��") ���������� !�����"�� rev-vdW-DF2 [ 16—20 ], �����*( ���?� 
&��A#��� $�"!��"������ &'����$�("�&��. 

�!����'���A !��������& ��F���� &*!���)�� " �"!��D'�&����� !����� Quantum ESPRESSO 
[ 21 ]. �*#�"����) !����( /���%�� !��&�$��* ����$�� !"�&$�!��������� & ������ ������ 
����������� !�����"�� & !��������'���� PBE [ 22 ] $�) �>�����-������)������( /���%��.  
� ��#�"�&� >�'�"� �"!��D'�&���"D !��"��� &���* " /���%��( �� >��DF� 65 Ry. ��) !��$"��&��-
��) '��* 7����A/�� �"!��D'�&��� ����$ �������"��—,��� [ 23 ] " "����( �' 4�4�2 k-��#��.  
� ��#�"�&� ��#��D��( "�������* !�� �!����'���� %�������� '�$�&���"D /�"!���������D�*� 
$���*� [ 5 ]. �F�>�� & &*#�"����� !����( /���%�� "�"��&��� ���DF� 5 �/�/����. ��"#�� '��-
��( "�������* &*!���)�� & ������ ����$� �&�'�#�"��� [ 24, 25 ] " �"!��D'�&����� !����� 
YAMBO [ 26 ]. 

�����*��� � �+ �-
������� 

� ��>�. 1 !��&�$��* &*#�"����*� $&��) ����$��� � /�"!���������D�*� '��#���) !���-
�����& ���"�����#�"��( )#�(�� C10H8N6O4. ��>�A$���") ����F�� "�%��"��, #�� !�'&��)�� "$�- 
 

     	 � > � � � �  1  

������
������ ����������� � !����������
�	��� "�
����� �
�
������ ������  
a, b, c (Å), ���� �, �, � (%��$.) � ��#��
 !������
���� ������ V (Å3) C10H8N6O4 

����$ a b c � � � V 

x�"!��. [ 5 ] 5,4293 5,5678 10,4945 101,508 104,544 97,057 295,857 
Rev-vdW-DF2 5,4139 5,5684 10,5027 102,098 105,282 96,912 293,420 
DFT-D3(BJ) 5,4828 5,6270 10,5495 102,194 104,535 96,410 303,246 
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���D &*&�$ � ���, #�� �#�� &��-$��-&���D"�&� &'����$�("�&�) !��$"��'*&��� ��������*� !���-
����* ���"�����#�"��( "�������* "��?�*� ��%���#�"��� �'�$�&. 

�� ��". 2 !��&�$��* '�&�"���"�� �>{��� � !��������& )#�(�� C10H8N6O4 �� $�&����). ��-
�* ���-$��-����D"�, �����*� �$��?�&�A� �������* & ���"�����, �#��D ���*, !�/���� & �>��"-
�� $�&����( 0—3 +,� ��>�A$���") >*"���� ����DF���� �>{��� ���"�����#�"��( )#�(��. ���-
�*( ���� ���������� $�) >��DF��"�&� �������)��*� ���"�����& [ 11—15 ]. ,�"��$�AB�� "?�-
��� ���"����� !��&�$�� � &�'��"����A �������&���) ��?$� ����������, #�� "&)'��� "� ">��-
?����� �����& "�"�$��� �������, � !�� $�&����� 10 � 20 +,� �>{�� ����DF���") �� 29 � 36 % 
"���&��"�&����. 

,�� �""��$�&���� &��)��) $�&����) �� "��������*� "&�("�&� ���"�����& ���$������� 
�"!��D'�A� ��'��#�*� ����* ���&����) "�"��)��(, !���������� �����*� )&�)A�"): ��&��-
&�"�*( �>{�� ���"����� V0, �>{���*( ��$��D "?���) B0 � �%� !��&�) !���'&�$��) 0B� . � ��>�. 2 
!��&�$��* !�������* $�) ���&����) ������ [ 27 ] � 7��#�—�����%��� [ 28 ]. �!��$���& "����-
����*� !�������* ���"����� C10H8N6O4 " �#���� &��F��%� $�&����), "����&��") &�'��?�*� 
�""��$�&��D &��)��) $��������( �� �%� /��������*� "&�("�&�. 

��?�*�� ���������"������ ����#�"��( "&)'� )&�)A�") ��""��)��) ��?$� ������� 
(��>�. 3) � �����*� '��)$* (��>�. 4). ���F��� $�&����� !��&�$�� � "����B���A ��""��)��) 
��?$� ������� �'��� &����� �'�$��( %��!!*. }��#���� �%�� �N1—N2—N3 �&���#�&���")  
" ��"��� $�&����) $� 20 +,� !������� �� 0,5°. � "��#�� ���"����� HN3 [ 15 ] '��#���� $����%� 
�%�� "������") � 180°, ��� & ����(��� �'�$-���� [ 29 ]. �%�� �N2—N1—H !�����#�"�� �� �'-
���)��"). 

��""��)��� ��?$� "��)�� & ��"��"�&�� $�&����) ��&�� 3,24 Å. ��&����� 10 � 20 +,� !��-
&�$�� � �� ">��?���A �� 2,42 � 2,25 Å "���&��"�&����. �&���#���� %�$��"����#�"��%� $�&��- 
 

   	 � > � � � �  2  

$���������� "�
����� �
�
������ V (Å3), B0 (+,�) � 0B�   
��� �
������ ��������� �����
���� C10H8N6O4  

7��#�—�����%��� ������ 
����$ V0 B0 0B�  B0 0B�  

Rev-vdW-DF2 293,420 8,93 9,32 9,42 8,19 
DFT-D3(BJ) 303,246 6,95 9,89 7,57 8,32 

 

 

���. 2. }�&�"���"�D �>{��� � !������-
��& ��F���� C10H8N6O4 �� $�&����) 
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	 � > � � � �  3  

$������ �
������ (+,�) �
 "�
����� ���� ���"�� (Å) � ���� (%��$.) �����
��
 C10H8N6O4 

P N1—�1 N1—N2 N2—N3 �2—O1� �4—C5� �N1—N2—N3 �N2—N1—�1 ��2—O1—�4�
  0 1,406 1,232 1,146 1,393 1,490 172,585 118,866 117,581 
10 1,395 1,225 1,142 1,379 1,462 172,379 118,712 117,181 
20 1,386 1,221 1,138 1,368 1,444 173,139 117,804 116,294 

 
	 � > � � � �  4  

%������ "
���� ��� �����
��
 C10H8N6O4, ����������� �� ����� &�����
 (|e|) 

P O1 O2 N1 N2 N3 C1 C2 C3 C4 C5 H1 

  0 –0,218 –0,349 –0,174 0,419 –0,095 0,133 0,209 –0,143 0,515 –0,436 0,189 
10 –0,221 –0,340 –0,163 0,419 –0,109 0,122 0,190 –0,143 0,494 –0,436 0,187 
20 –0,217 –0,336 –0,158 0,419 –0,113 0,116 0,179 –0,144 0,485 –0,437 0,187 

 
��) ���?� "�!��&�?$���") "��B����� "���& ����"����D�� $��% $��%�. x�� !��&�$�� � ">��?�-
��A �������, �� !�� /��� "��� ��� !�����#�"�� �� $��������A�"). ,�� �>*#�*� �"��&�)� 
����#�(F�� ��""��)��� ��?$� ������ �'��� �$��( �������* � &�$���$� $��%�( ��&�� 2,59 Å. 
,�$ $�&������ 10 � 20 +,� ��� "����B���") $� 2,20 � 2,01 Å "���&��"�&����. 

}��)$* &"�� �����& &�$���$� !���?����D�*�, � ��"����$� — ���������D�*�. 	��?� ����-
�����D�*� '��)$�� �>��$�A� ���(��� ����* �'��� N1 � N3 & �'�$��( %��!!�. ��&����� �� ���-
'*&��� &��)��) �� '�"������"�D �������D��%� ����� N2. ���� �%����$� �3 ����� sp2-%�>��$�-
'���A �����*� ��>�����( � ���������D�*( '��)$. 	��?� ���������D�*( '��)$ ����� ���� C5, 
�����*( "&)'�� " C4 � ����) ������� &�$���$� (sp3-%�>��$�'���)). ��&����� !�����#�"�� �� 
���)�� '��#���) '��)$�& �3 � C5. � �����, '��)$* �'���)A�") "��>�, #�� "&�$����D"�&���  
� ���, #�� $�?� !�� $�&����� 20 +,� �������* "�����)A� "&�A ��$�&�$���D��"�D. 

���������*� �'������), &*'&���*� %�$��"����#�"��� $�&������, $��?�* ����?��D")  
� & /���������� /���%���#�"��� "!�����. �� ��". 3 !��$"��&���� !�����"�D "�"��)��( C10H8N6O4 
& ��"��"�&�� � !�� $�&����� 10 � 20 +,�. ���F��� &�������( '��* &*>���� '� ��#��� ��"#��� 
!� F���� /���%��. 

_����� '�!��B����( '��* ���"�����#�"��%� C10H8N6O4 ��&�� 2,76 /�. �������D�*( 
��?'���*( !�����$ ����� !�)��( ��������. 
�� �'&�"���, %��$������� !��>��?���� �������-
���� !�����"�� !��&�$�� � '���?���A F����* '�!��B����( '��*, !�/���� �* ���?� &*!��-
���� ��"#�� & ������ ����$� �&�'�#�"��� G0W0. � $����� "��#�� '��#���� F����* '�!��B��-
��( '��* ��&�� 5,07 /�. �"� '��* ���A� "��>�A $�"!��"�A, #�� )&�)��") ����������( �"�>��-
��"�DA �������)��*� ���"�����&. 

�?���� ���"����� !��&�$�� � ��"B�!����A � "��B���A /���%���#�"��� ���&��(, � ���?� 
�&���#���A �� $�"!��"��. ,�� /��� !���"��$�� !�����*&���� /���%���#�"��� '��, #�� !��)&-
�)��") & �"#�'��&���� �������*� '�!��B���*� �����&���& /���%�( & !�����"�� "�"��)��(. 
	��?� $�&����� !��&�$�� � ����DF���A F����* /���%���#�"��( B��� $�) C10H8N6O4: !��  
 

$�&����� 10 +,� ��� ��&�� 4,40, � !�� 20 +,� — 
3,97 /�. 

��������� 

� ������ ������ ����������� !�����"�� " �#�-
��� $�"!��"�����%� &'����$�("�&�) �""��$�&��� 
&��)��� $�&����) �� !�������* )#�(�� � ��""��)- 
 

���. 3. ,�����"�D "�"��)��) C10H8N6O4 
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��) ��?$� ������� ���"����� C10H8N6O4. � !���BDA ���&����) "�"��)��) ������ �"����&��-
��, #�� �������)��*( ���"���� C10H8N6O4 ����� �>{���*( ��$��D "?���) ��&�*( 9,42 +,�. 
+�$��"����#�"��� $�&����� !��&�$�� � ">��?���A !��"��"��( ������� C10H8N6O4 � �� "��B�-
��A ����"����D�� $��% $��%�. ,�� /��� ��>�A$���") �F������ &������ &������*� /���%���-
#�"��� '�� � ����DF���� F����* '�!��B����( '��* " 5,07 $� 3,97 /� !�� 20 +,�. 

 
��>��� &*!������ !�� �����"�&�( !�$$��?�� %�"�$��"�&����%� '�$���) Y 3.1235.2014
. 
�"� ��"#��* >*�� &*!�����* & ������ ��������&��%� !��D'�&���) ��*"���!���'&�$�-

���D�*� !�������D�*� &*#�"����)� 
��+� (icp.kemsu.ru). 
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