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������� ��������� ���������� ���!(II) �� ������ 1�-"����#!�!�$!���#�� �!�%��!���-
�����!�� !���������� �� ������ ����!#� �������� ����$�������$� ��$��&��!� � '�!+-
��, � ���/ �'����! (XANES) ! ��$����6!�!!. 7�������� !#�����!� �������� XANES 
#� K-����� ���! � ���������6 �12H12N6CuO4, C12H12CuN5ClO. =>������> ���?��> CuK-
XANES �������� !��������>6 ���������� ��� ������@�!6 ���������>6 ������, �� ��-
���� ����������%!��@��$� ������ ����?�>6 ��#�����,. ������� �!#��������������, 
��$����6!�!! ���������> ��������> ��$�!���$� �'���� ! ��������� ��������-
6!�!?����� �����!�����!� �'�����$� �#�!����,���!� � �����6 ��!'�!+��!� ����-
B����, �!�����!! (�broken symmetry�). �� ������ ���������$� ����!#� �������� 
XANES ! ���������� ��$�!���$� �'���� ���������> ��!'���� �������>� �����! 
��������> ���������� �12H12N6CuO4 ! C12H12CuN5ClO. 
 
� 0 � % # � 7 #  � 0 � � �: ��������> ���!(II), ������� ���������, D���������� �������-
��, XANES �����������!�, ��$����6!�!�. 

�������� 

������� !������������, � 1-$!���#!��"����#!�� ($!�����#!��), �$� ���!#����>� ! ���-
������� � ����6���>�! ��������! �'�������� ��!��&!� D�!� ����!���!�� '!���$!?����, 
���!�����@/, ���+�� ���$� $!�����#!���, ! ����!��������!���@��, [ 1—3 ]. = �!�������� ��!-
��� �����@�� B!���!, ��� $!���#���� $!�����#!�� � ����- ! �!���'��!�@�>�! ����!���!��! 
[ 4—6 ], � ���+� !6 �����!��%!���>� ����!���!� � �������>�! ��������! [ 6—12 ]. ������� 
'>�! �!���#!�����> �����!��%!���>� ����!���!� ���!(II) � ���>� ���!#����>� $!���#!-
��"����#!�� — 1�-"����#!�!�$!���#���� �!�%��!��������!�� [ 13 ]. ������ �!$������ �!���-
�� �����%!��@�� �����'�� �'��#��>���@ ��������>, ��#�!?�/&!��� #�������@/ ������6����-
��$� %!��� ! ��!����, ������>6 ������, ����� ��$�, ��#��+�� �'��#����!� '!�����>6 ���-
������� � ��#�!?�>� �����'�� �!���!#�%!! ���������>6 "��$������. = ������+��!� �����-
����>6 !���������!, � ������&�, ��'��� ��!������� ��#��@���> !#�?��!� ������!� �������-
��� 1�-"����#!�!�$!���#��� �!�%��!��������!��, ����?���>6 ����%!�, � �!������ (�������� 
I) ! 6���!��� ���!(II) (�������� II) �������! �����������!! ����$�������$� ��$��&��!�  
� '�!+��, � ���/ �'����! (��+��������>, ����!� XANES — X-ray Absorption Near-Edge 
Structure) ! ��$����6!�!!.  

����$�������� �����������!� ��$��&��!� � '�!+��, � ���/ �'����! [ 14—16 ] � ������-
&�� ����� �������� D""���!��>� �������, ��#����/&!� !���������@ ������� ������!�  
                                                                 
* E-mail: marina-evsukova@mail.ru 
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! D���������/ ��������� ��#�!?�>6 �!��� �����!���� � �������!�������� �������!!, � ��� 
?!��� ! '�# ���@��$� ������� � �������+��!! ������. 	��, ������� XANES �����������!� '>-
�� ����B�� ��!������ ��� !���������!� �������>6 ���������� �� ������ �!���� [ 17—20 ], 
��'��@�� [ 21 ] ! ���! [ 22 ]. 

8������	�����9��� ;���9 


�������> ���! �12H12N6CuO4 (I) ! C12H12CuN5ClO (II) '>�! ����?��> �� �����!��, ��!-
�����, � ��'��� [ 13 ], ����%!�, 1�-"����#!�!�$!���#�� �!�%��!��������!�� (H2L) � �!������ 
! 6���!��� ���!(II) ��������������. 7� ����>� "!#!��-6!�!?����$� !���������!� ������ 
���������� ������������� [Cu(HL)]2 � 32NO�  (I) ! [Cu(HL)Cl2 ]2 (II) (HL — ������������!��-
������ "���� �!$����). 

= ������&�, ��'��� �����>� ��������� !#�����!� �������� XANES #� K-����� ���! !�-
�������>6 ����������. ������> ����$�������$� ��$��&��!� #� K-����� ���! ���������� 
�12H12N6CuO4 ! C12H12CuN5ClO !#�����> �� ����%!! ������������ �����!��������!�� 
��?�-
������$� %����� �!�6��������$� !#��?��!� ! ������6����$!, [ 23 ]. M���������� �����!���@-
��� ���@%� ��!'!�@-2� ��'����� �� D���$!! 2,5 PD= �� �����!� ����� 70 ��. ������> ��$��-
&��!� ��$!���!�����! � ��+!�� ���������!� � ����&@/ ����'��?��$� Si[111] ����6������-
��. 7���B�� !���������$� �'��#%� ����!� ���������>� ����� �����!�! �� ���,��/ ������, 
������/ #���� �����?!���! � ������@�� ����� ��� ����!+��!� ���!���@��$� ��D""!%!���� 
��$��&��!� ! ���?�� �� �����������/&�� ���� ��$��&��!�. ������!�����! ����$�������$� 
��?�� �� ! ����� �'��#%� ��$!���!�����! � ����&@/ ���6 !��!#�%!���>6 ����� � �#����-
��$����>� ��������!��, �����/?���>6 � %!"���>� �!������������� Keithley. R�$ ����!��-
���!� �� D���$!! � �'����! XANES ��������� 0,3—0,4 D=. =���� !���$�!�����!� � ��?�� ��-
�������� 2 �.  

	������� ���;��� 

��?��@�>� ���������>� �����! ����>6 ���������� �12H12N6CuO4 ! C12H12CuN5ClO '>�! 
����?��> � ��#��@���� $������!?����$� �����!�����!� � !����@#����!�� ���������>6 ��!� 
���#�, ! �������>6 �$���.  

���!�!#�%!!/ ������, $������!! ��!������$� �������!� !��������>6 ���������� ���-
���!�! � !����@#����!�� ���$������$� ��������� ADF2009 [ 24, 25 ], � ������ ������$� ��+!� 
����!� "���%!����� D���������, ��������! (DFT) 
���—R��� c !����@#����!�� �'�����-
�������%!����$� "���%!����� OPBE, ���/?�/&�$� �'�����/ OPTX [ 26 ] ! �������%!����/ 
?���@ PBEc [ 27 ], � !����@#����!�� ���6D����������$� '�#!���$� ��'��� ��D��������$� �!�� 
(TZP).  

���?�� ��������� ��$�!���$� �'���� 2J ��� �����@�>6 ���������� ���! ������!�! �� 
����'!�������, ����� �����!��, �����'�� !#��+����, ���! � [ 9, 12 ], ���������, �� ���6���, 
������+����� P!��'��$�� ! ���������� ! !#������� ��� ����� �����B����, �!�����!!� 
(�broken symmetry approach�) [ 28, 29 ]. 7������� ��$�!���$� �'���� �>?!����! ��� ��#����@ 
D���$!, ���6 ����������!�����>6 �������!,, ����������>6 � �����6 ���$���!?����, �6��> 

���—R��� (������@ ����!! BP86/6-311D(d)), ��!������$� (S = 1) ! �!�$�����$� (�!#����!-
����$�, S = 0), ��!?�� ��� ��������$� �������!� ��������$��!, ?�� �!�����!� �� ��+�� '>�@ 
�!+� �!�����!! �������> (�������!� �����B����, �!�����!!�, BS): 
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$�� s — !���$��� ������>���!� ��+�� �#�!����,����/&!�! ��$�!��>�! ��!�-��'!�����! 
(���). 7�!�!����� ������ �!�@��$� ������>���!� (s = 1) [ 12 ]. 

=�� ��������-6!�!?���!� �>?!����!� '>�! ��������> � ����&@/ ���$����> Gaussian�03 
[ 30 ]. ��� ���$�����! ����>6, ���#����%!����, $��"!�!, �!#���!#�%!! ��#��@����� ���?���� 
!����@#����! ���$����� ChemCraft [ 31 ]. 
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����!# ������!?���!6 XANES �������� #� K-����� ���! !��������>6 ���������� I ! II 
'>� �>������ �� ������ ���6 �������: 1) ����/&�$��� ��� "����� ���������>� ������� ��� 
����!#� �������� XANES, �����>, � '��@B!����� ���?��� ��#������ ����!$��@ 6���B�$� ��-
$���!� ����!! � D�����!������ [ 32 ], ������ �����$� ���$�������$� �������!� � ������ ���-
��������� � �����6 muffin-tin ��!'�!+��!� ��� "���> �����������$� �����%!��� [ 33 ], ����!-
#������$� � ���$����� FEFF9 [ 34 ]; 2) ������ ����?�>6 ��#�����, ��� ��B��!� �������!� 
R���!�$��� �, ��� ��#>������, ������ �����%!��� (#� ��������! muffin-tin ��!'�!+��!� ��� 
"���> �����������$� �����%!���), ����!#������$� � ���$������� ���� FDMNES2010 [ 35 ].  

=����, ����� '>� !����@#����, ��� ��� ������� '>�� ����#���, ?�� muffin-tin ��!'�!+��!� 
��� �����������$� �����%!���, ����/&���� ��+��, ��������, ?���@/ ����!#�%!! ������ ���-
$�������$� �������!�, ��+�� ��!���!�@ � ���@�#�>� �B!'��� ��! ����!#� �������� XANES  
� �������>6 �����!���6 [ 36 ]. =�� �>?!����!� �������� XANES �>������> � �?���� �'�����-
�������%!����$� �����%!��� �!�� ��!��—������!���. = ���?���6 �?���� ���� �������, ��-
����!!, ��#�����, D��������>� ����6����. 

����9���� � �� �<�=�����  


�� �+� ����?����@ �����, ���������>� �����! ����>6 ���������� �12H12N6CuO4  
! C12H12CuN5ClO '>�! ������+��> �� ������ $������!?����$� �����!�����!� � !����@#����!-
�� ���������>6 ��!� ���#�, ! �������>6 �$���. 7��������������� ������!� ������, �������-
�> ��������� I ��!������ �� �!�. 1, � ��������� II — �� �!�. 2. 

�� �����/&�� D���� '>�� ��������� ���!�!#�%!� ������, $������!! ������+���>6 ��-
����, ��������> ���������� �� ������ ����!! "���%!����� ��������! � ����&@/ ���$����> 
ADF2009. ���!�!#!������>� ���������>� �����! ���������� I ! II '>�! !����@#����>  
� ���@��,B�� ��� ���?��� �������� ����$�������$� ��$��&��!� (XANES) #� K-����� ���!. 
=>?!����!� �������� XANES '>�! ��������> ��� �� ������ ������ �����$� ���$�������$� 
�������!� � �����6 muffin-tin ��!'�!+��!� ��� "���> �����������$� �����%!��� (���$����� 
FEFF9.0), ��� ! ����������%!��@��$� ������ ����?�>6 ��#�����, (���$����� FDMNES2010). 
������ �����������!� ������!?���!6 ! D�����!������@�>6 �������� ����#���, ?�� ��� !����-
����>6 ����>6 ���������� ������> XANES, ����?!����>� �� ������ ������ �����$� ���$�-
������$� �������!� � �����6 muffin-tin ��!'�!+��!�, �� ��/� ����������!���@��$� ��$���!�  
� D�����!������@�>�! ����>�!. 7�D���� ����� '���� �'��+���@�� ���@�� ������> ����$����-
���$� ��$��&��!�, �>?!�����>� �� ������ ����������%!��@��$� ������ ����?�>6 ��#�����, 
(� !����@#����!�� ���� FDMNES2010). 

����>, �������� I �����!� !# 62 ������, �������� II ���/?��� � ��'� 64 �����. 7�����@-
�� ���?��> �� ������ ������ ����?�>6 ��#�����, ��������!��/� 6���B�/ �6��!����@ �� ��#-
���� ������$� ��������, � ������� ������!��� ���?�� �������� XANES !, ����� ��$�, ���'�/� 
'��@B!6 �>?!��!���@�>6 ��������, �����!�����!� �������� XANES ��������� I '>�� �>���-
���� ��� ������$� ��������, ������&�$� !# 29 ������, ��������� II — ��� ��������, ������&��- 
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"!�. 2. �#�����>� $������!?���!� �����! ��������� C12H12CuN5ClO �!�� II 
 

$� !# 30 ������ (��� �'�!6 ���������� ���!�� �������� �����$ %������@��$� ��$��&�/&�$� 
����� ���! �������� 5 Å). 

�� �!�. 3 ������������ �����������!� D�����!������@��$� ������� XANES #� K-����� ��-
�! ��������� I � ������!?���!�! ��������!, �>?!�����>�! ��� ��������!����>6 ������, 
��������> ���������. �# �!�. 3, � �!���, ?�� � ������!?���!6 CuK-XANES �������6 ��������� 
�12H12N6CuO4, �>?!�����>6 ��� ��������!����>6 ������, ��������>, ������!#������� ��� 
������>� ���'������! D�����!������@��$� ������� — A, B, C. ������ D���$��!?����� ����+�-
�!� ����!���� C ��������, ����?!����>6 ��� ������, 1 ! 3, �� ��$�������� � D�����!������@-
�>�! ����>�!, ��$�� ��� ����+��!� �!�� C, ����?!�����$� ��� �����! 2, ��6��!��� � 6���-
B�� ��$���!! � D�����!������. 	� ���@ ��!��?B�� ��$���!� � D�����!������@�>� XANES ���� 
������, �>?!�����>, ��� ����������, �����! 2.  

�� �!�. 3, ) ����#��� �������!� D�����!������@��$� CuK-XANES ������� ��������� II �� 
��������!, ����?!����>�! ��� ?��>��6 ��������!����>6 ���������>6 ������,. =!���, ?�� 
������!?���!� ������> ��� ���6 ������, ��������> ���!?�/��� ���$ �� ���$� ��#��?!���@��. 
7�D���� � %��@/ �>'��� ��!'���� ��������, �����! ��������> '>�! �>?!����> ����>� ���-
!#����>� D�����!������@��, ! ������!?���!6 ��!�>6 CuK-XANES ��������� II. 7���?���>� 
����>� ���!#����>� ����#��> �� ������� � �!�. 3, ). ����!# ����>6 ���!#����>6 ����#>����, 
?�� �� !�����!�����! ! D���$��!?������ ����+��!/ ���?� B !# ������, ��������> 1—4 ���-
������ II ��!��?B�, �������� �����@ 4. 

	��!� �'��#��, ����!# �������� ����$�������$� ��$��&��!� #� K-����� ���! !��������>6 
����!���!, ����#>����, ?�� ��!'���� ��������, �����@/ ��������> ��������� I �������� ��-
���@ 2, � ��������� II — �����@ 4. ��� ���?���!� ��!'���� �������>6 ������, ������!� ���-
������ I ! II, ��B� !���������!� '>�� ��������� �����?�>� ��������-6!�!?���!� �����!��-
���!�� �'�����$� �#�!����,���!�. 

M�����!������@�� ����?���>� ��$�!��>� ���,���� ���������� I ! II ��!�����> � ��'�. 1 
[ 13 ]. w��$����� ���!?!/ � �������� ������@�!6 ������>6 %������, ��#��+�� ����!#�%!� %�- 
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"!�. 3. �����������!� D�����!������@��$� ������� ����$�������$� ��$��&��!� #� &-����� ���! � ���-
������ �12H12N6CuO4 � ������!?���!�! ��������!, ����?!����>�! ��� ���6 ��#��+�>6 ������, �����-
���> ��������� (�) ! � ��������� C12H12CuN5ClO � ������!?���!�! ��������!, ����?!����>�! ��� ?�- 
                                                       �>��6 ��#��+�>6 ������, ��������> ()) 

 
��$� ���� �!����>6 ���������� � ��#�!?�>� 
������!�� �����!��%!����, �"��> !���� ���!  
! �'�����$� "��$�����.  

= ��������� I ���!"������$�!���� �'���-
��� �#�!����,���!� �������?�� ���!�� (2J = 
= –295 ��–1). 	���� ���!?!�� �'���� ! ����>� 
"!#!��-6!�!?����$� !���������!� $������  
� ���, ?�� � ����!���!! ����!����/ "���%!/ 
��$�� �>������@ �!'� ����> �#��� "����#!��-
�>6 "��$������, ! �������� !���� �����/&�� 
������!�: 

 

 
 

�!'� ����> �!���#�-$����>, ������!� � D��� ���?�� '����: 
 

	 � ' � ! % �  1

��(�!	��� �����	�� ���
������ I ! II [ 13 ] 


������� T, K �D"", B.M.* –2J, ��–1 g 
     

I 293 
77,4 

1,60 
0,69 

295 2,20 

II 293 
77,4 

1,74 
1,29 

89 2,14 

 
 

 

* =��!?!�> �D"" ����?!���> �� ��!� !�� �������. 
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= �'�!6 ���?��6 �'����>, "��$���� ���+�� '>�@ '�!#�� � �������� [ 13 ], ?�� '���� ���-
��'�������@ D""���!����� ������>���!/ ���$�!��>6� �����>6 2 2x yd �

-��'!����, !���� ��-

�!(II), ���&������/&���� � �?���!�� ��'!����, ����!���>6 ������.  
��� �%���! ���!?!� ��������� ��$�!���$� �'���� ��� ��#��+�>6 !#������ ! !6 �����-

������!� � D�����!������@�� !#������>�! ���!?!���! � �����6 ���6��� �����B����, �!�-
����!!� (�broken symmetry�) � ��!'�!+��!! DFT (BP86/6-311G(d)) '>�! ����?!���> #��?��!� 
2J ��� ��@������!��>6 �������� ���������� �!�� I ! II (��'�. 2). 

= ���?�� �!���!���>6 ���������� �!�� I, �'��#�/&!6�� #� �?�� ���B���"����, �����!-
��%!! �!����-��!����, �#�!����,���!� ���!� ���!"������$�!��>, 6������� ��� ���6 �������-
����>6 !#�����>6 ��������, ��#�!?����� ���@�� �$� ���!?!�� (��. ��'�. 2), ��!?�� �����@�� 
��#��. 	��, �����!��%!� ?���# �!���#�-$����� (%���?�� N=O) ���������� �?��@ �!�@��� �#�!-
����,���!�, 2J = –1640 !�! –1536 ��–1 ��� ������, 1 ! 3 ��������������. � ��� � ���?�� �����! 
2 (�!���!#�%!� ?���# �!�#!���>� %���?�! "����#!���>6 "��$������) ���!?!�� �!�$���-
��!������$� ���&�����!� ���������� 379 ��–1, ?�� �?��@ 6���B� ������������� D�����!���-
���@�� ����?����, ���!?!�� (2J = –295 ��–1). 

7�! !����@#����!! 6���!�� ���!(II) ��� ����?��!� ���������>6 ����!���!, ��#��+�� 
�'��#����!� �����/&!6 !#�����>6 ��,����@�>6 ���������� � �����!�"����, �����!��%!�, 
!���� 6����: �����! 1 ! 2 — �!���!#�%!� ?���# �!���#�-$�����; �����@ 3 ! �����@ 4 — ?���# 
6���!�-��!��>, � ���?�� �����! 3 �����!��%!����� ����+��!� ���! '�!#�� � ��!$����@��-
'!�!���!���@����, � �� ����� ��� � �����! 4 — � ���������-�!���!���@����. �!���!#�%!� 
���������� ?���# �!�#!���>� %���?�! "����#!���>6 %!���� ��! ������������, �����!��%!! 
!���� 6���� �� �������������� ��#��+��, !#-#� ����!?����$� ������!���!� �!$�����. 


�� �!��� !# �>?!�����>6 � �����6 ���6��� �����B����, �!�����!!� ���������� ��$-
�!���$� �'���� � !#�����>6 ���������6 �!�� II (��. ��'�. 2), ��! �?���!! !���� 6���� � �'��-
#����!! ���������, �����!��%!����, �"��> ��������� ��'�/������ ��#��� ��#�!?!� �'���-
��$� !���$����. �����! 1 ! 2 (�!���!#�%!� ?���# �!���#�-$�����) ��!����� � �?��@ �!�@���� 
���!"������$�!����� �#�!����,���!/, �����@ �� �!���$���!#�� ��! ��������, �����������, 
� �� ����� ��� �'��� ?���# ����!���>� ����> 6���� �������� ���'>�, ��!?�� ��� ���!���� ��-
���! 3 ���'�� �#�!����,���!� !���� "������$�!��>, 6�������, � �����! 4 — ���!"������$-
�!��>,. ����������� D�����!������@��� #��?��!� ��� ��������� �!�� II (2J = 89 ��–1) � �>- 
 

	 � ' � ! % �  2  

*����� +���(!! (�.�.) �������
!����(� ���	���!� E(HS), ���	���!� � ����/����� �!���	�!! E(BS),  
����%!	����� ���%��!� 2J (��–1) ��� ���
������ I ! II 


������� I E(HS) E(BS) 2J���?, ��–1 
������� II E(HS) E(BS) 2J���?, ��–1

�����@ 1 –4908,232104 –4908,239578 –1640 �����@ 1 –5829,22379 –5829,229585 –1272 
�����@ 2 –4908,222266 –4908,223993   –379 �����@ 2 –5829,237015 –5829,244519 –1647 
�����@ 3 –4908,220893 –4908,227890 –1536 �����@ 3 –5829,282028 –5829,281833    +43 

    �����@ 4 –5829,270214 –5829,270224       –2 
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	 � ' � ! % �  3  

4���(!! (�.�.) �
!�-�� +���	����� � 	-��!��	�'!�� �
!�� � �������
!����� ���	���!! ���
������  
	!
� I ! II, ! ������	 ����� �!�! 
 (�.�.) 


������� �����@ =G�� =G��-1 
 
������� �����@ =G�� =G��-1 
 

I 1 –0,3502 –0,3677 0,0175 II 1 –0,1514 –0,1658 0,0144 
I 2 –0,3638 –0,3739 0,0101 II 2 –0,1495 –0,1659 0,0164 
I 3 –0,3563 –0,3760 0,0197 II 3 –0,1674 –0,1698 0,0024 
     II 4 –0,1625 –0,1635 0,0010 

 
?!�����>�! #��?��!��! ��� !#�����>6 ������, 1-4, ��+�� ������@ �>'�� � ���@#� �����! 4, 
������� 6�������!#����� ���'>� �'����� ���!"������$�!���$� �!��. �����%���� �'�����$� 
�#�!����,���!�, ��#��+��, ���#��� � �$���!?��!��! ������ �����B����, �!�����!!�.  

=��!?!�� �!�$���-��!������$� ���&�����!� ��� ���6 ���������� �� ���$�� �'��������� 
��'!���@�>� ������� ���6 ���6�!6 #��������>6 ��!�-MO. ��#����@ ��+�� �!�! � �>����-
��!����� �������!! (��'�. 3) �?��@ 6���B� ������!���� � ���!?!��, �'�����$� !���$���� 2J 
(��. �!�. 4). 

= ���������6 �!�� I-1, I-3, II-1, II-3, � �����>6 "���%!/ �'�����$� ����!�� !$���� �!���-
#�-$�����, �>����� #��?��!� �!�$���-��!������$� ���&�����!� �'��������� #��?!���@��, ���-
��'!�!#�%!�, ���6��, ��� #� �?�� �!�@��$� ������>���!� d-��'!����, !���� ���! ! ���!���-
#>��/&�, ���'!��%!! �—p-��'!����, N=O (����!���, ��. �!�. 5).  
 

    
 

"!�. 4. G��!�!����@ �!�$���-��!������$� ���&�-
�����!� (2J ) �� ��#����! D���$!, ���6 ���6�!6 
#����>6 ��� � �>������!����� �������!! ���-
                          ������� �!�� I ! II 

  
"!�. 5. =��6��� #���������� ��� �>������!-
����$� �������!� ��������� II-1 (����> ����-
                          ���� �� ����#��>) 

 

 
 

"!�. 6. =��6�!� #��������>� ��� � 	- ! �-��!����%!�, ��!�� ��������� II-1 
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"!�. 7. =��6�!� #����>� ��� � 	- (�, ))  
! �-��!����%!�, (�, () ��!�� ��������� II-3 
(��� ��+��, ��� ��!�����> ��� �����%!!: 
�, � — �������!������� ��������! ���-
������, ), ( — �������!������� �'�������  
                      "��$����� Cu2Cl2) 

 
= ��#��@����, ��� ���������  

� ��#�!?��, ��!����%!�, ��!�� � ��-
�����!! BS (�!#����!�����) �����+�� 
#��?!���@�>, ����� d-��'!����, �'�!6 
������$�!��>6 %������ (!���� ���!), 
�.�. ����!#����� #��?!���@��� ������>-
���!� ��+�� �������!��! � 	- ! �-��!-
����%!�, ��!�� !, ��� ��#��@���, �!�@-
��� ���!"������$�!���� �#�!����,��-
�!� (�!�. 6). 

����!#�%!� "������$�!���$� �'-
���� � ��������� �!�� II-3 ��$�� �'|-
�������� !�6��� !# ����!#� "���> 
���6�!6 #����>6 ��� � �!#����!����� (BS) �������!! (�!�. 7). =G�� ���������$� "��$���-
�� ���/?��� ����� 2 2x yd �

-�� !��� ���!, ������� � ��!$����@��-'!�!���!���@��� ����+��!! 

D""���!��� ������>������ � p-��'!�����! ����!���>6 ������ 6����, ��!?�� "�#> d-�� ! p-
�� ����!������+�> (��#�>6��/&�� ��, ��. �!�. 7, ), (). = ��#��@����, ���6���&�, �� �!�-
����!! �� �����$� !��� ���! ���#>������ 2zd -��'!���@, ����$����@��� 2 2x yd �

, ������>���!� 

��� 	- ! �-�!�� ����������� ! !���� ����� "������$�!���� �#�!����,���!�, ��!������� ��-
�����!� ���#>������ ������?�!���@�>� � �������!! � �!�$����>�. �?��!���, ?�� ����, +� 
6������� �#�!����,���!� ���+�� ����!#��>���@�� ! � ���$!6 ����!���!�6 � ��!$����@��-
�!���!���@��, �����!��%!����, �"���, ! M2X2 �'����>� "��$������, ��+�&!� � D�����-
�!��@��, ��������!.  

	��!� �'��#��, �� ��#��@����� ��������-6!�!?����$� �����!�����!� �'�����$� �#�!��-
��,���!� ��+�� �"�����!�����@ �����/&!� ��$�������������>� �������%!!: 

1. �!���!#�%!� � �?���!�� �!���#�-$����>, ��#��!�!�� �� ������! ��������!�����!� �!-
$���� ! ������!���@��, �����!��%!! (6���!�-��!����), ��!���!� � ��!'���� �!�@���� �'-
������� �#�!����,���!/ ���!"������$�!���$� �!�� ��+�� !����! ���! (�����@ �� �!���$-
���!#��), ?�� ���#��� �� #��?!���@��, �����'!�!#�%!�, ���6��, ���. 

2. = ���?�� �!���!#�%!! ?���# ��!��> 6���� ���!?!�� �'���� ���#>������ ����,, ��!?�� 
��$�� �����!��%!����� ����+��!� !���� ���! �������� ���������-�!���!���@�>� �#�!����,-
���!� ���!� ���!"������$�!��>, 6�������, � � ���?�� ��!$����@��-�!���!���@��$� ����+�- 
�!� — "������$�!��>,. 

�����������!� XANES �������� ! �'����>6 ���������� ��$�!���$� �#�!����,���!�, �>-
?!�����>6 ��� ������@�!6 ���������>6 ������,, � D�����!������@�� ����?���>�! ��#���!�� 
�������!�@ ��������� ���������� ���! �!�� I ! II. �����������, ?�� ��!'���� ��������, ��-
���@/ �����$� ��������� I �������� �����@ 2, � ��������� II — �����@ 4, ?�� ��������� � �>-
'����, �������>� �� �������!! �����������!� �>?!�����>6 ! D�����!������@�>6 #��?��!, 
��������� ��$�!���$� �'����. 
����!���> ������ ��!'���� ��������, �����! ��������> (��-
���@ 2) ��������� I �����������> � ��'�. 4. �����>� �����!���> ��!'���� ��������, �����! 
��������� II (�����@ 4) ��!�����> � ��'�. 5. 

7��������>, ����!# �'�����$� �#�!����,���!� ��#���!� �"�����!�����@ #����������-
��! #��!�!����! �'�����$� !���$���� �� �����'� �!���!#�%!! ���������� ! ��!���> ����!-
����$� "��$�����. 
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#����	��� �����!��	� �	���� ��!)���� �����	��� �����! �	���	��� (����� 2)  
���
����� �12H12N6CuO4, 
���%����� � �����	�	� (����	�!%����� �
	!�!��'!!  

���� X Y Z ���� X Y Z ���� X Y Z 

C –1,3660 –2,9785 1,7099 H –6,1439 2,7338 4,2546 H 1,2624 5,3035   0,6192 
C –2,8606 –1,1707 3,0551 H –6,0103 0,9741 4,0454 N 0,9233 0,2441 –2,2611 
C –2,8214 –2,5010 3,6032 H –5,1185 1,7968 5,3623 N 0,3842 –1,0018 –2,0559 
C –2,0224 –3,4326 2,8862 C –4,6687 4,6104 2,8969 H –0,4133 3,5984   1,4091 
C –1,9126 –4,7643 3,3370 H –3,8976 5,3835 3,0478 N –0,2521 0,8384 –0,3897 
C –2,5851 –5,1585 4,4811 H –5,2520 4,9100 2,0099 N –0,6183 1,7392   0,5693 
C –3,3758 –4,2360 5,1929 H –5,3283 4,6070 3,7725 C 0,2855 –1,8985 –3,0229 
C –3,4970 –2,9218 4,7637 O –2,7136 4,1186 1,0094 C –0,4597 –3,0793 –2,6745 
H –4,1228 –2,2401 5,3448 N –3,0775 3,1637 1,7235 C 0,8881 –1,6834 –4,3741 
H –3,9029 –4,5598 6,0931 Cu –0,6928 –1,2104 –0,4608 H 0,5469 –2,4374 –5,0929 
H –2,5083 –6,1892 4,8340 C –0,0474 2,9261 0,6317 H 0,6027 –0,6907 –4,7631 
H –1,3012 –5,4749 2,7756 C 0,6739 1,1821 –1,3046 H 1,9911 –1,7341 –4,3335 
N –3,6166 –0,1903 3,6228 C 1,3514 2,4518 –1,3043 C –0,5556 –4,3334 –3,48433
N –3,4270 1,0852 3,1528 C 0,9642 3,3494 –0,2723 H –0,5155 –5,2056 –2,8137 
H –0,7862 –3,6698 1,0966 C 1,5690 4,6198 –0,1761 H –1,5178 –4,3859 –4,0226 
N –2,1803 –0,8055 1,9518 C 2,5400 4,9881 –1,0913 H 0,2617 –4,4137 –4,2115 
N –1,4447 –1,7364 1,2750 C 2,9238 4,0998 –2,1145 O –1,8313 –3,9007 –1,0497 
C –4,2865 2,0625 3,3902 C 2,3389 2,8462 –2,2261 N –1,1262 –2,9827 –1,5120 
C –4,0176 3,2828 2,6766 H 2,6642 2,1915 –3,0382 Cu –2,1454 1,2758   1,7136 
C –5,4505 1,8871 4,3124 H 3,6893 4,4033 –2,8321 H 1,7028 0,3564 –2,9112 
    H 3,0111 5,9712 –1,0251 H –4,0785 –0,3365   4,5215 

 
	 � ' � ! % �  5  

#����	��� �����!��	� �	���� ��!)���� �����	��� �	���	��� (����� 4)  
���
����� C12H12CuN5ClO, 
���%����� � �����	�	� (����	�!%����� �
	!�!��'!!  

���� X Y Z ���� X Y Z ���� X Y Z 

� 4,5283 –0,3447 1,9495 H 3,1594 4,5478 –2,0667 N 3,1289 –5,3356 –4,4156
� 3,8412 1,6059 0,1633 � 3,6942 2,5134 –5,7004 N 2,9993 –4,8365 –3,1877
� 3,7652 1,9312 1,5689 H 3,3728 3,5621 –5,6943 H 1,8439 –1,6406 –7,7911
� 4,1287 0,9149 2,4903 H 4,6495 2,4288 –6,2437 N 2,4325 –3,1453 –4,9633
� 4,0752 1,1879 3,8750 H 2,9561 1,9115 –6,2559 N 2,0986 –2,1981 –5,8415
� 3,6707 2,4339 4,3224 O 4,5110 –0,0427 –5,1739 � 3,1119 –5,5378 –2,0785
� 3,3085 3,4395 3,4026 N 4,2358 0,7489 –4,0881 � 2,8348 –4,7698 –0,8638
� 3,3544 3,1936 2,0402 Cu 4,0898 0,0957 –2,1826 � 3,4540 –6,9957 –2,0696
H 3,0789 3,9562 1,3098 Cl 4,9983 –1,9645 –2,8301 H 4,4263 –7,1729 –1,5784
H 2,9900 4,4184 3,7696 � 2,1379 –2,4606 –7,1286 H 2,6933 –7,5861 –1,5326
H 3,6306 2,6421 5,3947 � 2,8301 –4,4079 –5,3407 H 3,5152 –7,3468 –3,1082
H 4,3562 0,4039 4,5838 � 2,9056 –4,7346 –6,7460 � 2,9771 –5,3101 0,5236
N 3,5447 2,5353 –0,7609 � 2,5392 –3,7202 –7,6683 H 3,3123 –6,3543 0,5187
N 3,6737 2,0371 –1,9892 � 2,5920 –3,9947 –9,0527 H 3,7038 –4,6982 1,0831
H 4,8204 –1,1659 2,6112 � 2,9985 –5,2405 –9,4989 H 2,0179 –5,2391 1,0622
N 4,2365 0,3431 –0,2152 � 3,3634 –6,2442 –8,5783 O 2,1546 –2,7567 –0,0055
N 4,5683 –0,6056 0,6621 � 3,3183 –5,9967 –7,2161 N 2,4328 –3,5481 –1,0906
� 3,5619 2,7395 –3,0979 H 3,5960 –6,7579 –6,4851 Cu 2,5808 –2,8949 –2,9968
� 3,8366 1,9717 –4,3135 H 3,6836 –7,2228 –8,9444 Cl 1,6712 –0,8350 –2,3504
� 3,2225 4,1979 –3,1057 H 3,0381 –5,4498 –10,5710 H 1,8974 –1,9054 –0,4719
H 3,9857 4,7878 –3,6397 H 2,3089 –3,2120 –9,7622 H 4,7675 –0,8945 –4,7080
H 2,2520 4,3777 –3,5992      
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