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Введение 

Гексакоординационные комплексы Si(ligand)2 представляют собой многообещающий 

новый класс хелатных соединений металлов для органических электронных устройств. 

Богатое синтетическое разнообразие дианионных клешневидных лигандов, должно 

обеспечить ряд желательных и подходящих комплексов для слоев переноса электронов и 

электролюминесценции[1]. 

В последние годы наблюдается значительное увеличение структурного разнообразия 

стабильных гексакоординатных кремниевых комплексов, особенно содержащих 

хелатирующие лиганды N или O, а бипиридиновый лиганд является особенно хорошо 

известным и важным лигандом для стабилизации гексакоординатных кремниевых 

комплексов[2]. 

Также в свою очередь наблюдается постоянный интерес к разработке новых 

материалов для органических электронных устройств, и особенно существует потребность в 

новых низкомолекулярных, химически и электрохимически стойких материалах. Центр 

четырехвалентного кремния дает возможность исследовать конструкцию Si(ligand)2, 

состоящую из двух дианионных клещевидных лигандов. Такая конструкция может 

обеспечить большую стабильность, низкий молекулярный вес, низкие дипольные моменты и 

возможность настраивать окислительно-восстановительные и оптические свойства 

посредством синтетического дизайна клешневидного лиганда[3]. 
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ȼ ɞɚɧɧɨɣ ɪɚɛɨɬɟ ɨɛɴɟɤɬɨɦ ɢɫɫɥɟɞɨɜɚɧɢɹ ɹɜɥɹɸɬɫɹ ɧɟɣɬɪɚɥɶɧɵɟ 
ɝɟɤɫɚɤɨɨɪɞɢɧɚɰɢɨɧɧɵɟ ɤɪɟɦɧɢɟɜɵɟ ɤɨɦɩɥɟɤɫɵ, ɫɨɞɟɪɠɚɳɢɟ ɞɜɚ 2,6-Ȼɢɫ (2-ɛɟɧɡɢɦɢɞɚɡɨɥɢɥ) 
ɩɢɪɢɞɢɧ (bzimpy) ɥɢɝɚɧɞɵ. 

ɐɟɥɶɸ ɞɚɧɧɨɣ ɪɚɛɨɬɵ ɹɜɥɹɟɬɫɹ ɪɚɫɫɦɨɬɪɟɧɢɟ ɨɩɬɢɱɟɫɤɢɯ ɫɜɨɣɫɬɜ, ɧɚ ɨɫɧɨɜɟ ɦɟɬɨɞɚ 
ɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɚ ɩɥɨɬɧɨɫɬɢ, ɧɨɜɵɯ ɧɟɣɬɪɚɥɶɧɵɯ ɝɟɤɫɚɤɨɨɪɞɢɧɚɰɢɨɧɧɵɯ ɤɪɟɦɧɢɟɜɵɯ 
ɤɨɦɩɥɟɤɫɨɜ Si(bzimpy)2. 

Ɇɟɬɨɞɵ ɪɚɫɱɟɬɨɜ 

ɉɪɢ ɪɟɚɥɢɡɚɰɢɢ ɤɜɚɧɬɨɜɨ-ɯɢɦɢɱɟɫɤɨɝɨ ɢɫɫɥɟɞɨɜɚɧɢɹ ɝɟɤɫɚɤɨɨɪɞɢɧɚɰɢɨɧɧɵɯ 
ɤɪɟɦɧɢɟɜɵɯ ɤɨɦɩɥɟɤɫɨɜ Si(bzimpy)2 ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɥɫɹ ɦɟɬɨɞ ɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɚ ɩɥɨɬɧɨɫɬɢ DFT 
ɪɟɚɥɢɡɭɟɦɵɣ ɜ ɩɪɨɝɪɚɦɦɧɨɦ ɩɚɤɟɬɟ Gaussian09[4]. ɇɚ ɫɟɝɨɞɧɹɲɧɢɣ ɞɟɧɶ ɷɬɨɬ ɦɟɬɨɞ 
ɜɤɥɸɱɚɟɬ ɲɢɪɨɤɢɣ ɧɚɛɨɪ ɪɚɡɥɢɱɧɵɯ ɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɨɜ. Ⱦɥɹ ɪɚɫɱɟɬɚ ɫɜɨɣɫɬɜ ɨɛɴɟɤɬɨɜ ɛɵɥ 
ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧ ɲɢɪɨɤɨ ɢɫɩɨɥɶɡɭɟɦɵɣ ɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥ B3LYP [5-7]. ȼɫɟ ɪɚɫɱɟɬɵ ɩɪɨɜɨɞɢɥɢɫɶ ɫ 
ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧɢɟɦ ɜɵɱɢɫɥɢɬɟɥɶɧɵɯ ɪɟɫɭɪɫɨɜ ɇɚɰɢɨɧɚɥɶɧɨɣ ɧɚɭɱɧɨɣ ɥɚɛɨɪɚɬɨɪɢɢ 
ɤɨɥɥɟɤɬɢɜɧɨɝɨ ɩɨɥɶɡɨɜɚɧɢɹ ɢɧɮɨɪɦɚɰɢɨɧɧɵɯ ɢ ɤɨɫɦɢɱɟɫɤɢɯ ɬɟɯɧɨɥɨɝɢɣ (ɇɇɅ Ʉɉ ɂɄɌ) 
ɩɪɢ Ʉɚɡɚɯɫɤɨɦ ɧɚɰɢɨɧɚɥɶɧɨɦ ɢɫɫɥɟɞɨɜɚɬɟɥɶɫɤɨɦ ɬɟɯɧɢɱɟɫɤɨɦ ɭɧɢɜɟɪɫɢɬɟɬɟ ɢɦɟɧɢ 
Ʉ.ɂ. ɋɚɬɩɚɟɜɚ[8]. 
Ɉɩɬɢɦɢɡɚɰɢɹ ɫɬɪɭɤɬɭɪ 

Ⱦɥɹ ɩɪɨɜɟɞɟɧɢɹ ɪɚɫɱɟɬɨɜ ɪɚɫɫɦɨɬɪɟɧɵ ɫɥɟɞɭɸɳɢɟ ɦɨɞɟɥɶɧɵɟ ɤɥɚɫɬɟɪɵ: «ɚ»Si(2,6-

ɛɢɫ-2-ɛɟɧɡɢɦɢɞɚɡɨɥɢɥɩɢɪɢɞɢɧ)2, «ɛ+OCH3» Si(2,6-ɛɢɫ-ɛɟɧɡɢɦɢɞɚɡɨɥɢɥ-4-ɦɟɬɨɤɫɢɩɢɪɢɞɢɧ), 
«ɜ+CH3» Si(ɦɟɬɢɥ-4-ɛɟɧɡɢɦɢɞɚɡɨɥɢɥ)2, «ɝ+CH3+OCH3» Si(2,6-ɛɢɫ-ɞɢɦɟɬɢɥɛɟɧɡɢɦɢɞɚɡɨɥɢɥ-4-

ɦɟɬɨɤɫɢɩɢɪɢɞɢɧ) (ɪɢɫɭɧɨɤ 1), ɫɬɪɭɤɬɭɪɵ ɤɨɬɨɪɵɯ ɛɵɥɢ ɩɨɫɬɪɨɟɧɵ ɩɨ ɢɡɜɟɫɬɧɵɦ 
ɷɤɫɩɟɪɢɦɟɧɬɚɥɶɧɵɦ ɞɚɧɧɵɦ [9]. ȼ ɞɚɥɶɧɟɣɲɟɦ ɛɵɥɚ ɜɵɩɨɥɧɟɧɚ ɨɩɬɢɦɢɡɚɰɢɹ ɞɚɧɧɵɯ 
ɫɬɪɭɤɬɭɪ  ɫ ɢɫɩɨɥɶɡɨɜɚɧɢɟɦ ɛɚɡɢɫɧɨɝɨ ɧɚɛɨɪɚ: 6-31G[10-18]. 

 

 
Ɋɢɫɭɧɨɤ 1 – Ɋɚɫɫɦɚɬɪɢɜɚɟɦɵɟ ɫɬɪɭɤɬɭɪɵ  ɤɪɟɦɧɢɟɜɵɯ ɤɨɦɩɥɟɤɫɨɜ ɜ ɞɚɧɧɨɣ ɪɚɛɨɬɟ. 

 

ɇɚ ɪɢɫɭɧɤɟ 2 ɩɪɟɞɫɬɚɜɥɟɧɵ ɨɤɨɧɱɚɬɟɥɶɧɨ ɩɨɥɭɱɟɧɧɵɟ ɫɬɪɭɤɬɭɪɵ ɩɨɫɥɟ ɩɨɥɧɨɣ 
ɨɩɬɢɦɢɡɚɰɢɢ ɪɚɫɫɦɚɬɪɢɜɚɟɦɵɯ ɤɨɦɩɥɟɤɫɨɜ. ȼ ɬɚɛɥɢɰɟ 1 ɩɪɟɞɫɬɚɜɥɟɧɵ ɝɟɨɦɟɬɪɢɱɟɫɤɢɟ 
ɩɚɪɚɦɟɬɪɵ ɨɩɬɢɦɢɡɢɪɨɜɚɧɧɨɣ ɫɬɪɭɤɬɭɪɵ ɤɥɚɫɬɟɪɨɜ. 

 

 
Ɋɢɫɭɧɨɤ 2 – Ɉɩɬɢɦɢɡɢɪɨɜɚɧɧɵɟ ɫɬɪɭɤɬɭɪɵ ɤɥɚɫɬɟɪɨɜ. 
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Ɍɚɛɥɢɰɚ 1 

Ⱦɚɧɧɵɟ ɤɪɢɫɬɚɥɢɱɟɫɤɨɣ ɫɬɪɭɤɬɭɪɵ ɤɨɦɩɥɟɤɫɨɜ Si(bzimpy)2  

ɋɨɟɞɢɧɟɧɢɟ 2D-ɜɢɞ ɫɬɪɭɤɬɭɪɚ 
Мɨɥɟɤɭɥяɪɧая 

ɮɨɪɦɭɥа 

Дɥɢɧа ɫɜяɡɢ 
(Å) 

Ваɥɟɧɬɧыɣ ɭɝɨɥ 
(ɝɪаɞɭɫ) 

Si(2,6-ɛɢɫ-2-

ɛɟɧɡɢɦɢɞɚɡɨɥɢ
ɥɩɢɪɢɞɢɧ)2 

 

C38H22N10Si 

Si-N2 

Si-N12 

N2-C3 

N9-C8
 

N12-C8
 

N9-C10
 

N12-C11
 

C3-C4
 

C4-C5 

C3-C8
 

C10-C11 

C10-C13 

C13-C14 

C14-C15 

C5-H27 

1.898 

1.902 

1.353 

1.319 

1.380 

1.376 

1.381 

1.394 

1.398 

1.444 

1.431 

1.404 

1.385 

1.413 

1.086 

N2-Si1-N37 

N2-Si1-N12 

N12-Si1-N37 

Si1-N2-C3 

Si1-N12-C8 

N2-C3-C4 

C3-C4-C5 

C4-C5-C6 

N12-C8-N9 

C8-N9-C10 

C8-N12-C11 

N12-C11C10 

C16-C11-C10 

C4-C5-H27 

C3-C4-H26 

179.999 

81.754 

98.246 

118.474 

114.920 

119.710 

118.052 

121.423 

116.599 

103.015 

103.758 

106.214 

120.740 

119.289 

119.453 

Si(2,6-ɛɢɫ-

ɛɟɧɡɢɦɢɞɚɡɨɥɢ
ɥ-4-

ɦɟɬɨɤɫɢɩɢɪɢɞ
ɢɧ) 

 

C40H26N10O2Si 

Si-N
2 

Si-N12 

N2-C3 

N9-C8
 

N12-C8
 

N9-C10
 

N12-C11
 

C3-C4
 

C4-C5 

C3-C8
 

C10-C11 

C10-C13 

C13-C14 

C14-C15 

C13-H29 

C5-O27 

O27-C72 

C72-H77 

1.890 

1.908 

1.351 

1.319 

1.379 

1.376 

1.380 

1.389 

1.408 

1.446 

1.431 

1.404 

1.385 

1.413 

1.085 

1.342 

1.430 

1.090 

N2-Si1-N37 

N2-Si1-N12 

N12-Si1-N37 

Si1-N2-C3 

Si1-N12-C8 

N2-C3-C4 

C3-C4-C5 

C4-C5-C6 

N12-C8-N9 

C8-N9-C10 

C8-N12-C11 

N12-C11C10 

C16-C11-C10 

C14-C13-H29 

C3-C4-H26 

C4-C5-O27 

C5-O27-C72 

O27-C72-H77 

O27-C72-H79 

179.635 

81.633 

98.095 

118.914 

114.850 

120.728 

117.866 

120.570 

116.689 

102.940 

103.745 

106.255 

120.773 

121.917 

118.784 

124.027 

119.177 

105.412 

111.020 

Si(ɦɟɬɢɥ-4-

ɛɟɧɡɢɦɢɞɚɡɨɥɢ
ɥ)2 

 

C46H38N10Si 

Si-N2 

Si-N
12 

N2-C3 

N9-C8
 

N12-C8
 

N9-C10
 

N12-C11
 

C3-C4
 

C4-C5 

C3-C8
 

C10-C11 

C10-C13 

C13-C14 

C14-C15 

C5-H27 

C14-C30 

C15-C31 

C30-H73 

C31-H77 

1.898 

1.902 

1.354 

1.320 

1.381 

1.375 

1.380 

1.395 

1.398 

1.443 

1.426 

1.404 

1.387 

1.432 

1.086 

1.511 

1.510 

1.094 

1.097 

N2-Si1-N37 

N
2
-Si

1
-N

12 

N12-Si1-N37 

Si1-N2-C3 

Si1-N12-C8 

N2-C3-C4 

C3-C4-C5 

C4-C5-C6 

N12-C8-N9 

C8-N9-C10 

C8-N12-C11 

N12-C11C10 

C16-C11-C10 

C4-C5-H27 

C3-C4-H26 

C16-C15-C31 

C13-C14-C30 

C14-C30-H73 

C15-C31-H76 

179.997 

81.751 

98.247 

118.457 

114.917 

119.669 

118.057 

121.460 

116.488 

102.933 

103.694 

106.337 

120.359 

119.270 

119.441 

119.271 

119.854 

110.842 

111.800 

Si(2,6-ɛɢɫ-

ɞɢɦɟɬɢɥɛɟɧɡɢ
ɦɢɞɚɡɨɥɢɥ-4-

ɦɟɬɨɤɫɢɩɢɪɢɞ
ɢɧ) 

 

C48H42N10O2Si 

Si-N2 

Si-N12 

N2-C3 

N9-C8
 

N12-C8
 

N9-C10
 

N12-C11
 

C3-C4
 

C4-C5 

C3-C8
 

C10-C11 

C10-C13 

C13-C14 

C14-C15 

C14-C30 

C15-C31 

C30-H72 

C31-H77 

C5-O27 

O27-C96 

C96-H98 

1.891 

1.907 

1.351 

1.320 

1.380 

1.376 

1.380 

1.390 

1.407 

1.444 

1.426 

1.403 

1.387 

1.432 

1.511 

1.510 

1.094 

1.097 

1.343 

1.429 

1.090 

N2-Si1-N37 

N
2
-Si

1
-N

12 

N12-Si1-N37 

Si1-N2-C3 

Si1-N12-C8 

N2-C3-C4 

C3-C4-C5 

C4-C5-C6 

N12-C8-N9 

C8-N9-C10 

C8-N12-C11 

N12-C11C10 

C16-C11-C10 

C3-C4-H26 

C14-C30-H72 

C15-C31-H76 

C4-C5-O27 

C5-O27-C96 

O27-C96-H98 

O27-C96-H99 

179.647 

81.606 

98.144 

118.898 

114.854 

120.687 

117.860 

120.620 

116.590 

102.857 

103.664 

106.375 

120.391 

118.774 

110.834 

111.790 

123.997 

119.098 

105.448 

111.082 

 

AB INITIO ɪɚɫɱɟɬ ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɨɝɨ ɫɩɟɤɬɪɚ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ 

ɗɥɟɤɬɪɨɧɧɵɣ ɫɩɟɤɬɪ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ ɨɩɬɢɦɢɡɢɪɨɜɚɧɧɵɯ ɫɬɪɭɤɬɭɪ ɪɚɫɫɦɚɬɪɢɜɚɟɦɵɯ 
ɤɥɚɫɬɟɪɨɜ ɪɚɫɫɱɢɬɵɜɚɥɫɹ ɜɪɟɦɹɡɚɜɢɫɢɦɨɣ ɬɟɨɪɢɟɣ ɮɭɧɤɰɢɨɧɚɥɚ ɩɥɨɬɧɨɫɬɢ TD DFT[19-21]. ȼ 
ɬɚɛɥɢɰɟ 2 ɩɪɟɞɫɬɚɜɥɟɧɵ ɢɧɬɟɧɫɢɜɧɵɟ ɩɟɪɟɯɨɞɵ ɪɚɫɫɱɢɬɚɧɧɵɯ ɫɩɟɤɬɪɨɜ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ 
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Ɍɚɛɥɢɰɚ 2 

ɂɧɬɟɧɫɢɜɧɵɟ ɩɟɪɟɯɨɞɵ ɪɚɫɫɱɢɬɚɧɧɨɝɨ ɫɩɟɤɬɪɚ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ ɪɚɫɫɦɚɬɪɢɜɚɟɦɵɯ ɤɨɦɩɥɟɤɫɨɜ 

ɋɨɟɞɢɧɟɧɢɟ 
ɇɨɦɟɪ 

ɩɟɪɟɯɨɞɚ 

(Ȝ) Ⱦɥɢɧɚ 
ɜɨɥɧɵ, ɧɦ 

(f) ɋɢɥɚ 
ɨɫɰɢɥɥɹɬɨɪɚ 

ɆɈ ɩɟɪɟɯɨɞ 

Si(2,6-ɛɢɫ-2-

ɛɟɧɡɢɦɢɞɚɡɨɥɢɥɩɢɪɢɞɢɧ)2 

5 437 0.2510 HOMO-2 ->LUMO 

6 437 0.2510 HOMO-2 ->LUMO+1 

23 353 0.1300 HOMO-5 ->LUMO+2 

24 353 0.1300 HOMO-6 ->LUMO+2 

Si(2,6-ɛɢɫ-ɛɟɧɡɢɦɢɞɚɡɨɥɢɥ-

4-ɦɟɬɨɤɫɢɩɢɪɢɞɢɧ) 

5 401 0.1111 HOMO-2 ->LUMO 

6 400 0.1507 HOMO-2 ->LUMO+1 

23 351 0.1008 HOMO-5 ->LUMO+2 

24 350 0.1027 HOMO-6 ->LUMO+2 

Si(ɦɟɬɢɥ-4-

ɛɟɧɡɢɦɢɞɚɡɨɥɢɥ)2 

5 454 0.2167 HOMO-2 ->LUMO 

6  454   0.2167 HOMO-2 ->LUMO+1 

23  367 0.1214 HOMO-5 ->LUMO+2 

24 367 0.1214 HOMO-6 ->LUMO+2 

25  353 0.1205 HOMO-3 ->LUMO+3 

26  353 0.1205 HOMO-4 ->LUMO+3 

28  347 0.1419 HOMO-5 ->LUMO+3 

29  347 0.1418 HOMO-6 ->LUMO+3 

31  340 0.4885 HOMO -> LUMO+3 

Si(2,6-ɛɢɫ-

ɞɢɦɟɬɢɥɛɟɧɡɢɦɢɞɚɡɨɥɢɥ-4-

ɦɟɬɨɤɫɢɩɢɪɢɞɢɧ) 

1  431 0.1037 HOMO -> LUMO 

2  431 0.1036 HOMO -> LUMO+1 

5  415 0.1438 HOMO-2 -> LUMO 

6  414 0.1500 HOMO-2 ->LUMO+1 

25  351 0.1226 HOMO-3 ->LUMO+3 

26  351 0.1378 HOMO-4 ->LUMO+3 

28  345 0.1410 HOMO-5 ->LUMO+3 

 

ɇɚ ɪɢɫɭɧɤɟ 3 ɩɪɟɞɫɬɚɜɥɟɧɵ ɪɚɫɫɱɢɬɚɧɧɵɟ ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɵɟ ɫɩɟɤɬɪɵ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ 
ɤɪɟɦɧɢɟɜɵɯ ɤɨɦɩɥɟɤɫɨɜ, ɪɟɤɨɧɫɬɪɭɢɪɨɜɚɧɧɵɣ ɩɪɨɝɪɚɦɦɧɵɦ ɩɚɤɟɬɨɦ GaussView 5.0 ɫ 
ɩɨɥɭɲɢɪɢɧɨɣ ɧɚ ɩɨɥɭɜɵɫɨɬɟ 0,3 ɷȼ. 

Ɋɚɫɫɦɚɬɪɢɜɚɹ ɫɩɟɤɬɪɵ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ 4 ɬɢɩɨɜ («ɚ», «ɛ+OCH3», «ɜ+CH3», «ɝ+CH3+OCH3») 
ɫɬɪɭɤɬɭɪ, ɦɨɠɧɨ ɜɵɞɟɥɢɬɶ  ɧɚɢɛɨɥɟɟ ɜɵɪɨɠɟɧɧɵɟ ɧɚɛɥɸɞɚɟɦɵɟ ɩɢɤɢ, ɤɨɬɨɪɵɟ ɩɪɢɯɨɞɹɬɫɹ 
ɧɚ  ɨɛɥɚɫɬɶ ɞɥɢɧ ɜɨɥɧ ɜ ɩɪɟɞɟɥɚɯ 330-350 ɧɦ. ɂɡɧɚɱɚɥɶɧɨ ɩɨɫɬɪɨɟɧɧɚɹ ɫɬɪɭɤɬɭɪɚ «ɚ»,  ɢɦɟɟɬ 
ɫɚɦɵɣ ɦɟɧɶɲɢɣ ɩɨ ɢɧɬɟɧɫɢɜɧɨɫɬɢ ɩɢɤ ɜ ɪɚɣɨɧɟ 330 ɧɦ. Ⱦɚɥɶɧɟɣɲɟɟ ɭɜɟɥɢɱɟɧɢɟ ɚɬɨɦɨɜ ɫ 
ɩɨɦɨɳɶɸ ɞɨɛɚɜɥɟɧɢɹ ɝɪɭɩɩɵ OCH3 ɤ ɩɪɟɞɵɞɭɳɟɣ ɫɬɪɭɤɬɭɪɟ «ɚ», ɩɪɢɜɨɞɢɬ ɤ ɭɜɟɥɢɱɟɧɢɸ 
ɢɧɬɟɧɫɢɜɧɨɫɬɢ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ ɜɨ ɜɬɨɪɨɣ ɫɬɪɭɤɬɭɪɟ «ɛ+OCH3». ȼ ɫɥɟɞɭɸɳɟɦ ɪɚɫɫɦɚɬɪɢɜɚɟɦɨɦ 
ɤɥɚɫɬɟɪɟ «ɜ+CH3» ɞɨɛɚɜɥɟɧɢɟ ɝɪɭɩɩɵ CH3 ɤ ɫɬɪɭɤɬɭɪɟ «ɚ», ɩɪɢɜɨɞɢɬ ɤ ɫɦɟɳɟɧɢɸ ɫɩɟɤɬɪɚ ɜ 
ɫɬɨɪɨɧɭ ɞɥɢɧɧɨɜɨɥɧɨɜɨɣ ɨɛɥɚɫɬɢ. ȼ ɩɨɫɥɟɞɧɟɦ ɤɥɚɫɬɟɪɟ «ɝ+CH3+OCH3» ɩɨɥɭɱɟɧɧɵɣ ɩɭɬɟɦ 
ɞɨɛɚɜɥɟɧɢɹ ɝɪɭɩɩ CH3 ɢ OCH3 ɤ ɫɬɪɭɤɬɭɪɟ «ɚ», ɹɜɧɨ ɧɚɛɥɸɞɚɟɬɫɹ ɫɚɦɵɣ ɜɵɫɨɤɢɣ ɩɢɤ ɩɨ 
ɢɧɬɟɧɫɢɜɧɨɫɬɢ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ ɨɬɧɨɫɢɬɟɥɶɧɨ ɞɪɭɝɢɯ. 

Ⱦɥɹ ɤɨɦɩɥɟɤɫɨɜ «ɚ» ɢ «ɜ+CH3» ɨɬɦɟɬɢɦ ɩɨɹɜɥɟɧɢɟ ɩɢɤɨɜ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ ɜ 
ɞɥɢɧɧɨɜɨɥɧɨɜɨɣ ɨɛɥɚɫɬɢ ɫɩɟɤɬɪɚ 435-455 ɧɦ, ɤɨɬɨɪɵɣ ɨɬɫɭɬɫɬɜɭɟɬ ɭ ɨɫɬɚɥɶɧɵɯ 2 ɫɬɪɭɤɬɭɪ. 

ɉɪɨɫɥɟɠɢɜɜɚɟɬɫɹ ɬɟɧɞɟɧɰɢɹ ɩɨɜɵɲɟɧɢɹ ɢɧɬɟɧɫɢɜɧɨɫɬɢ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ ɫ ɭɜɟɥɢɱɟɧɢɟɦ 
ɤɨɥɢɱɟɫɬɜɚ ɚɬɨɦɨɜ ɜ ɪɚɫɫɦɚɬɪɢɜɚɟɦɵɯ ɤɥɚɫɬɟɪɚɯ. 
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Ɋɢɫɭɧɨɤ 3 – Ɋɚɫɫɱɢɬɚɧɧɵɟ ɷɥɟɤɬɪɨɧɧɵɟ ɫɩɟɤɬɪɵ ɩɨɝɥɨɳɟɧɢɹ ɤɥɚɫɬɟɪɨɜ. 

 

ɇɚ ɪɢɫɭɧɤɟ 4 ɩɪɟɞɫɬɚɜɥɟɧɵ ɪɚɫɩɨɥɨɠɟɧɢɟ ɭɪɨɜɧɟɣ ɝɪɚɧɢɱɧɵɯ ɦɨɥɟɤɭɥɹɪɧɵɯ 
ɨɪɛɢɬɚɥɟɣ (ɆɈ). Ɋɚɫɫɦɚɬɪɢɜɚɹ ɞɚɧɧɵɣ ɪɢɫɭɧɨɤ ɦɨɠɧɨ ɡɚɦɟɬɢɬɶ, ɱɬɨ ɭɪɨɜɧɢ HOMO ɩɪɢ 
ɩɨɫɥɟɞɨɜɚɬɟɥɶɧɨɦ ɞɨɛɚɜɥɟɧɢɢ ɡɚɦɟɫɬɢɬɟɥɟɣ ɜ ɪɹɞɭ «ɚ», «ɛ+OCH3», «ɜ+CH3», 
«ɝ+CH3+OCH3» ɩɨɜɵɲɚɸɬɫɹ ɩɨ ɷɧɟɪɝɢɢ. ɍɪɨɜɧɢ LUMO ɩɨɜɵɲɚɸɬɫɹ ɞɥɹ ɫɨɟɞɢɧɟɧɢɣ 
«ɛ+OCH3» ɢ «ɝ+CH3+OCH3», ɜ ɫɥɭɱɚɟ «ɜ+CH3» ɩɨɱɬɢ ɬɚɤɚɹ ɠɟ ɤɚɤ ɢ ɞɥɹ «ɚ». Ɉɡɧɚɤɨɦɢɜɲɢɫɶ ɫ 
ɜɢɡɭɚɥɢɡɢɪɨɜɚɧɧɵɦɢ ɦɨɥɟɤɭɥɹɪɧɵɦɢ ɨɪɛɢɬɚɥɹɦɢ ɤɥɚɫɬɟɪɨɜ ɜɫɟɯ ɱɟɬɵɪɟɯ ɬɢɩɨɜ ɤɪɟɦɧɢɹ, 
ɦɨɠɧɨ ɫɤɚɡɚɬɶ, ɱɬɨ ɜɫɟ ɨɧɢ ɢɦɟɸɬ ɩɪɢɪɨɞɭ P-ɨɪɛɢɬɚɥɟɣ.  

 

 
 

Ɋɢɫɭɧɨɤ 4 - Ⱦɢɚɝɪɚɦɦɚ ɝɪɚɧɢɱɧɵɯ ɦɨɥɟɤɭɥɹɪɧɵɯ ɨɪɛɢɬɚɥɟɣ ɪɚɫɫɦɚɬɪɢɜɚɟɦɵɯ  ɬɢɩɨɜ 
ɤɪɟɦɧɢɟɜɵɯ ɤɥɚɫɬɟɪɨɜ. 
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ɇɚɭɱɧɵɣ ɪɭɤɨɜɨɞɢɬɟɥɶ – Ɇɟɯɬɢɟɜ Ⱥ.Ⱦ. 
 

ɋɟɝɨɞɧɹ ɜ Ʉɚɡɚɯɫɬɚɧɟ ɫɭɳɟɫɬɜɭɟɬ ɩɪɨɛɥɟɦɚ ɜ ɬɨɦ, ɱɬɨ ɩɪɟɞɩɪɢɹɬɢɹ ɢɫɩɨɥɶɡɭɸɬ 
ɬɟɯɧɢɱɟɫɤɭɸ ɜɨɞɭ ɫ ɩɨɜɵɲɟɧɧɨɣ ɠɟɫɬɤɨɫɬɶɸ ɞɥɹ ɤɨɬɟɥɶɧɵɯ ɚɝɪɟɝɚɬɨɜ, ɬɟɩɥɨɨɛɦɟɧɧɵɯ 
ɚɩɩɚɪɚɬɨɜ ɢ ɫɢɫɬɟɦ ɬɟɩɥɨɫɧɚɛɠɟɧɢɹ, ɤɨɬɨɪɵɟ ɜɵɡɵɜɚɸɬ ɡɧɚɱɢɬɟɥɶɧɵɟ ɨɬɥɨɠɟɧɢɹ ɧɚɤɢɩɢ ɧɚ 
ɬɟɩɥɨɨɛɦɟɧɧɵɯ ɩɨɜɟɪɯɧɨɫɬɹɯ ɢ ɡɚɫɨɪɟɧɢɟ ɩɪɨɬɨɱɧɵɯ ɱɚɫɬɟɣ ɬɟɩɥɨɷɧɟɪɝɟɬɢɱɟɫɤɨɝɨ 
ɨɛɨɪɭɞɨɜɚɧɢɹ. ɋɭɳɟɫɬɜɭɸɬ ɪɚɡɥɢɱɧɵɟ ɫɩɨɫɨɛɵ ɭɦɹɝɱɟɧɢɹ ɜɨɞɵ ɢ ɛɨɪɶɛɵ ɫ ɧɚɤɢɩɶɸ, 
ɧɚɢɛɨɥɟɟ ɩɨɩɭɥɹɪɧɵɦ ɹɜɥɹɟɬɫɹ ɯɢɦɢɱɟɫɤɢɣ, ɧɨ ɨɧ ɫɨɩɪɨɜɨɠɞɚɟɬɫɹ ɡɧɚɱɢɬɟɥɶɧɵɦɢ 
ɦɚɬɟɪɢɚɥɶɧɵɦɢ ɡɚɬɪɚɬɚɦɢ, ɤɨɬɨɪɵɟ ɦɨɝɭɬ ɢɫɱɢɫɥɹɬɶɫɹ ɜ ɦɚɫɲɬɚɛɚɯ ɤɪɭɩɧɨɣ ɷɥɟɤɬɪɨɫɬɚɧɰɢɢ 
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