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� ����� �������� �������� ���!�" �#�$�%�&" '���(�����&" ��$��)��* (����) '���-
(��& /�)����)���) '���%�' ����0���#�(�* �3�(����(�3�� 3�0��7���� � 3��#�������' 
(#)���#�-"�'����(�" �)�����# 3��#�%��� �����%�#)��� 8��(������0� �������� H2Pc. 
	���������(�� �)����& #&3�����& �) ����#� ��)����)���* (3��$��;���� �)'���;��-
�&" ��$��)��*, '�%��� Z+1) � ����)����)���* ������ /��(����)�) 3�������� 
(TDDFT). �)��'������� K-�3�(���# 3�0��7���� �0����%) � )���) '���(��& H2Pc # �%�-
��* !()�� 8���0�* �#��� 3��#����� ������� #(�)%& �� #��" )��'�# /�)����)���)  
# ����, �3��%����� 3���%�( ���%�#)��� ���#��*, 8���0�� �#���* ����#����#��7�" 
���#��*, ) �)(;� ")�)(��� 8��(�����&" #�)�'�%�*��#�* '�;%� ��%����&'� )��')'�. 
>�()�)��, ��� �)����!�� ��0�)��� 8(�3���'���)����* � ����������(�* 3��%(�)�#&" 
����(��� �3�(���# 3�0��7���� )���) � �0����%) %�� H2Pc �)$��%)���� # ����)� ��3���-
��#)��� ��)����)���* ������ /��(����)�) 3�������� � '�%��� Z+1 %�� ����) ����0�-
��#�(�* %&�(�. ? %)���' ����)� 3���$�)%)�7�* #(�)% # ���� #����� 2p�-�� )��'�# 
N� (1,2) � ��. A���0�� 3�0�)�����* ���� � –2,3 8?, ����#��* #(�)% # (������ #����� 
2p�-�� )��'�# N� (1,2).  
 
DOI: 10.15372/JSC20160706 
 
� % * + � ' / �  ) % & ' #: /�)����)���, ����0���#�()� )$���$�����)� �3�(����(�3��, 
��)����)��)� � ����)����)��)� ������ /��(����)�) 3��������. 
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��%������#)��&� #�7���#), 3��������&� � ��)����' '���(�� /�)����)���) (H2Pc), ��-
������� ( ��0)�����(�' 3���3��#�%��()'. �)����)�& �) ����#� /�)����)���) � �0� )�)��0�# 
3��'������� 3�� ��0���#����� /���#����)����(�" ����( %�� �������&" $)�)��* [ 1, 2 ], ) �)(-
;� %�� ���%)��� 8��(�����'���������&" � ��0)�����(�" �#��������)�7�" �����*��# [ 3, 4 ]. 
���%��� ��'�����, ��� 3� �#��'� �������� /�)����)���& �#������ ����������(�'� )�)��0)'� 
3��/�����# — $���!�0� (�)��) $����0����(� #);�&" ��0)�����(�" #�7���# [ 5 ], (����&� 
#"�%�� # ����)# 0�'�0��$��), '��0��$��), /��'����# ()�)�)�&, 3���(��%)�& � '��0���������* 
0��33& ����"��'�#. 	)(�' �$�)��', '���(��) H2Pc �#������ #);�&' '�%����&' �$M�(��' ()( 
%�� �������� 8��(������0� �������� /�)����)����# � �)�����&' ��������' #��������0� ')(-
����(�), �)( � %�� ���%�����* �� �"�;�* ����(����*, �)3��'�� 3��/�����#. Q���(�-"�'�-
���(�� �#�*��#) �)��')���#)�'�0� (�)��) ��0)�����(�" ���%�����* �3��%�������, 3��;%� #��-
0�, ���$�������'� �������� #��"��" �)���&" '���(�����&" ��$��)��* (?R��) � ��;��" �#�-
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$�%�&" '���(�����&" ��$��)��* (����). ��/��')��#�&' '���%�' �3��%������ 8���0�����-
�(�0� 3���;���� ���� � �" )��'��0� ����)#) �#������ ����0���#�()� �3�(����(�3�� 3�0��-
7���� (��>).  

����0���#�(�� �3�(��& 3�0��7���� # �)����7�� #��'� !���(� ��3��������� ()( %�� ���-
����� 8��(������0� ��������, �)( � 3�����)���#����* ����(���& �)�����&" #�7���# � ')��-
��)��# [ 6 ]. ? ����0���#�(�" �3�(��)" 3�0��7���� 3������ #&%����� %#� �$�)���: �$�)��� 
$��;��* ���(�* ����(���& (XANES-�3�(��& — X-ray absorption of near edge spectra) � �$�)��� 
%)��(�* ���(�* ����(���& (EXAFS-�3�(��& — Extended X-ray absorption fine structure). 
XANES-�3�(��& ��3������� %�� �������� 8���0������(�0� �3�(��) ���)���&" 8��(�����&" 
��������* )��'�#, '���(��, (�'3��(��# � �#��%&" ���, # �� #��'� ()( EXAFS-�3�(��& ��/��-
')��#�& 3�� �������� ")�)(���) $��;)*!�0� �(��;���� ��" ��� ��&" )��'�#, #"�%�7�" # ��-
��)# #�7���# � ')����)��#. >�� ����������(�* �����3���)��� 8(�3���'���)���&" XANES-
�3�(���# ��3������� �)�����&� '�%��� � 3��$��;����. �%�� �� �)(�" 3��$��;���* ����#)�� 
�) �)��'������� ���$�������* ���(�* ����(���& XANES-�3�(���# ()( 3���#����� ����0���#-
�(�" 3���"�%�# 8��(�����# � 0��$�(�" )��'�3�%�$�&" ���#��* �����'& �) ���!�� ����, 
3�������&� # �������)�� ����������(�0� �)����) ����#��0� ��������� �����'&. ����#����-
#��7�* 3�%"�% 3��#����� %)�� ()����#����� �����3���)��� ��%����&" �3�(��)���&" ')(��-
'�'�# # �3�(��� 3�0��7���� ()( 3���#����� )$���$�����&" 3���"�%�# 8��(�����# � 0��$�(�" 
)��'�&" ���#��* �����'& �) ��%����&� ����. >�� �������� �3�(���# 3�0��7���� )��'�# 
��� '���(�� !���(� ��3��������� 3��$��;���� (Z+1)N–1, ��0�)��� (�����'� ����0���#�(�� 
)$���$�����&� 3���"�%& 8��(�����# � 0��$�(�" )��'�3�%�$�&" ���#��* ���7���#������ �) 
���� �����'&, # (�����* 3�0��7)�7�* )��' �'��� �)��% �%�), �#�������&* �) �%����� 
(Z+1) [ 7 ]. 	)(�' �$�)��', # %)���* '�%��� ����&#)���� 3��#����� 0��$�(�* #��������* 8��(-
������* #)()���� �) ���#��, � (�����0� 8��(���� 3���"�%�� �) �� ��� ���� ����. >�� 8��' 
8���0�� ���� �)�����&#)�� %�� '���(��&, �)"�%�7�*�� # ����#��' ���������, �� � �)��%�', 
�#�������&' �) �%����� (Z+1), �) ����)�'�' )��'�. �)��'�������� 3��$��;���� 3��#����� 
������ ���)(�)��� �����'&, �#��)���� � 3��#�����' %&�(� �) #��������' )��'�3�%�$��' 
���#�� �����'&. ����#����#��7�* 3�%"�% %)�� �%�#���#��������&� �������)�& %�� '���(��  
� (�'3��(��#, 3��������&" � ��)����' 8��'����# II—III 3����%�#. 

>����%�#)�����&* 3�%"�% ( �����3���)��� ����0���#�(�" �3�(���# 3�0��7���� ���$��� 
�)����) �)������* 3���&" 8���0�* �)�)����0� � (������0� ��������* �����'&, 3����%��� �� 
(����&" ��#��)�� #��$�;%���� 0��$�(�0� #��������0� 8��(����) �) �%�� �� #��'�;�&" �#�-
$�%�&" ���#��* �����'&. >�� 8��' ����#��* ���%������, (����)� #�����)���� 3�� 3�)(����-
�(�' ���7���#����� 8��0� 3�%"�%), �#������ ��$��%���� ����#�� ����0��)������� '��0�8��(-
�����&" #����#&" /��(��* ����#��0� � #��$�;%���&" ��������*. ����#����#��7�* 3�%"�%  
# �)����7�� #��'� ���7���#�' %�� ��$���!�" '���(�� � (�)�����#, ��%��;)7�" ')��� ����� 
)��'�# [ 8 ]. 

? 3����%��� #��'� %�� (#)���#�-"�'����(�0� '�%�����#)��� 8��(������* ����(���& '��-
0�)��'�&" �����' #�� $���!�� 3��'������ �)"�%�� '���% ������ /��(����)�) 3�������� 
(	Q>). ��3����%��#���&* ���� (������������* 8���0�� � ������������ ��#&��(�� #��'���&� 
�)��)�& 3��#��� ( !���(�'� 3��'������ 8��0� '���%) # �3�(����(�3�� '���(�����&" �����' 
[ 9—12 ]. 

? �)����7�� #��'� #�� 3����;���� 	Q> 3��'��������� ( �)%)�)' �3�(����(�3�� ��3���-
���� �%��8��(�����&* /��')���' 
��)—\8'), ��0�)��� (�����'� ��$��#���&� /��(��� �i  
� ����#����#��7�� �' ��$��)���&� 8���0�� �i ��3������� %�� �)����) 8���0�* � �������#��-
���* �3�(��)���&" 3���"�%�#. ? ������� �� �%��8��(������0� ��)#����� )����—Q�(), #(��-
�)�7�0� ����(� �$'����� 8���0��, ��)#����� 
��)—\8') ����&#)�� � �$'��, � (������-
��� 3����%��#�' �$'����-(�����������&" 3������)��#. 	)(�' �$�)��', 	Q> �$��3���#)�� 
$���� ��3�!��� �3��)��� �3�(��)���&" 3���"�%�#, ��' ��#������ 3��$��;���� 
�3')��)  
# 3��$��;���� )����—Q�(). 
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��0�)��� ��#��'���&' ����������(�' 3��%��)#�����' [ 13 ] # �)'()" 	Q> ��7���#��� 
)�)��0 �����'& 
�3')��), ��� 3��#����� �)��')���#)�� ��$��)���&� 8���0�� 
��)—\8') ()( 
3��$���������&� #����()���&� 3������)�& �����)���. 

? �)����7�� #��'� %�� �����3���)��� #��$�;%���&" ��������* ��)���&" "�'����(�" 
�$M�(��# �)���)�� )(��#�� 3��#��()���� '���%&, ��3������7�� /��')���' ����)����)���* 
������ /��(����)�) 3�������� (TDDFT — Time Dependent Density Functional Theory) [ 14 ]. 
�)���� 8���0�� #��$�;%���� �����'& 3� TDDFT ����#)� �) 3���(� 3�����# /��(��� 8��(-
������0� ��(��() �����'& 3�� #�)�'�%�*��#�� �����'& � #��'�7)�7�' #��!��' 8��(���-
')0����&' 3���'. ��$��#���&� ��)����� � ��$��#���&� #�(���&, 3�������&� # "�%� 3���() 
3�����# /��(��� ��(��(), ����#����#��� ��)�����' 8���0�� #��$�;%���� � )'3����%& 3���-
"�%�# [ 15 ]. �%�#���#��������)� �������� '���%) TDDFT, ��3������'�0� %�� �3��)��� #��$�-
;%���&" ��������*, �$����#���) ��', ��� 8���0�� #����)���&" ��$��)��* 
��)—\8'), /�0�-
�����7�� # ������ TDDFT, ����#����#��� N-8��(������* �����'� �, ���%�#)������, $���� 
$���(� ( �%���)�����&' 8���0��' #��$�;%����0� 8��(����), ��' # '���%� )����—Q�(), 0%� 
8���0�� #����)���&" ��$��)��* �����#)���� %�� �����'& N+1 8��(�����#. 

? �)����7�� #��'� �������� ���(�* ����(���& ����0���#�(�" �3�(���# 3�0��7���� /�)-
����)����# 3��#�7�� ��% 8(�3���'���)���&" � ����������(�" �)$�� [ 16—19 ]. ������� ( 3��-
#�%���� 8��" �����%�#)��* �#��)� � #��'�;������ ��3�����#)�� ����0���#�(�� �3�(��& 3�-
0��7���� %�� 3�������� ��/��')��� � ����(���� ����. ��)������� ������������� 8���0�-
�����(�� 3���;���� ����0���#�(�" )$���$�����&" � 8'�������&" �3�(���# (�)�����&" ����-
0���#�(�" ����*), '�;�� ������� #�)�'��� 8���0������(�� 3���;���� ?R�� � ���� [ 20 ]. 
����#����#��7�� #������& �#������ #);��*!�'� 3)�)'���)'�, ")�)(�������7�'� 8��(���-
/������(�� � �3�����(�� �#�*��#) ����#����#��7�" ')����)��#. �%�)(� 3�� �����3���)��� 
����0���#�(�" �3�(���# 3�0��7���� #����()�� 3��$��') ����) #������ #��������* 8��(����-
��* #)()���� (����0���#�(�* %&�(�) �) 8���0������(�� 3���;���� ����, �) (������ 3���"�-
%�� # 3������� ����0���#�(�0� 3�0��7���� (#��������*) 8��(���� � 0��$�(�0� )��'�3�%�$��0� 
���#�� (1s, 2p � �.%.). >��#����� ����0���#�(�* %&�(� # '���(��� 3��#�%�� ( 8���0������(�'� 
�'�7���� �#�$�%�&" ���#��* ����)�'�* �����'& # ������� $���!�" 8���0�* �#���, ��� 3��-
#�%�� ( �'���!���� 8���0������(�0� �)���) (�)3��7����* 7���) '�;%� ���� � ?R��. A��� 
8//�(� ���$"�%�'� ����&#)��, ���� ��3�����#)�� %)��&� ����0���#�(�* �3�(����(�3�� %�� 
�������� 8��(������0� �������� #�7���# � ')����)��#. 
)( $&�� ��'����� #&!�, ���� #������ 
����0���#�(�* %&�(� #��'�;�� # �)'()" ��%) 3��$��;���*. 

? �)����7�* �)$��� 3��#�%��� �������� � ��3���)#����� �������)��# 8(�3���'���)���&" 
�����%�#)��* ����0���#�(�" K-�3�(���# 3�0��7���� )��'�# )���) � �0����%) H2Pc � �������)-
�)'� ����������(�0� '�%�����#)��� ����0���#�(�" �3�(���# # �)�����&" 3��$��;����". 

�������	�
���
�� ����� 

�3�(��& 3�0��7����, ")�)(�������7�� ����)# � 8���0������(�� 3���;���� ����, $&�� 
3������& �) ���)��#(� �����*�(�-��'��(�* ����� RGBL (���"������ BESSY II). >)�)'���& 
�)(�3�������0� (����): 8���0�� — 30 (8?, ��( � 100 '�. �0�� 3)%���� � �) �$�)��� 3��() 
����0���#�(�0� ���������, 3�������#)���0� # 0�������)����* 3���(����, $&� �)#�� 56�. �3�(-
��)����� �)���!���� � 0,1 8?. ��� ��0����)��� ����0���#�(�" �3�(���# 3�0��7���� ��3�����-
#)�� '���% ��'������ 3����0� (#)���#�0� #&"�%) 8��(�����# 3�� /���8//�(��. �3�(��)���&� 
%)��&� $&�� 3������& # ��;�'� 3����0� #&"�%) 8��(�����# � ���'���#)�& ( ��(� /���8��(-
�����# �� 3�(�&��* ������' ���(�. ����"��')���)��� 3)%)�7�0� ��������� $&�) ���!�, ��' 
80 '8?. ���)������ %)#����� 0)�) # ()'��� ����)#���� 10–9 ����. 

������������� ������0 ������

�3 ��������0 

��)��� $���!�0� ����) ����������(�" �)$��, 3��#�7���&" �)����� 8��(������* ����(��-
�& H2Pc � �0� )�)��0�#, 3�()�&#)�� 3����#�����#�� ��/��')��� � ����(���� ���� # �)#�-
��'���� �� 3��'����'�0� '���%) �)����), #&$�)���0� /��(����)�) � ��3������'�0� 3��- 
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0�)''��0� 3)(��) [ 17, 18, 21—23 ]. �'����� �)$��& 3� �)����� �3�(���# 3�0��7���� H2Pc '�-
��%�' /��(����)�) 3�������� � 3�'�7�� 3��$��;���� 3���"�%��0� ��������� (KS-DFT) [ 21 ] 
� '���%�' ����)����)���* ������ /��(����)�) 3�������� (TDDFT) [ 22 ]. �)�����&� %)��&� 
3��#����� 3��#���� ()����#����� ����(� �������� ���� %�� H2Pc � 3�()�)��, ��� 3��%(�)�-
#)� ����(���) K-(�)� 3�0��7���� )���) � �0����%) 3����;�������� �7 8? ��#��)�� 3���"�%)' 
1sC/1sN 	 �* � '�;�� $&�� �#��)�) ���%��7�'� #��'�;�&'� 3���"�%)'� '�;%� �)�)���&'� 
� (�����&'� ���#��'� (ag 	 b1u, b1g 	 au, b2u 	 b3g � b3u 	 b2g). ��(��#������ ��'')���0� 
�3�(��)����0� (�����) �) ��%����&� ����)#���7�� )#���& [ 22 ] 3��#�%��� � �����' ��8(#�#)-
��������� )��'�# )���) � �0����%). U�)����&� ���� %�� H2Pc ")�)(���������� 3���"�%)'�  
� 1s-�� )��'�# �0����%) $�������&" (���� (b2u + b3u) �) ���)���&� �*-��$��)�� )��'�# �0����-
%) #��������0� ')(����(�). ? ����)� K-�3�(���# )���) 3��%(�)�#)� �$�)��� 3�0��7���� )��-
'�# )���) �#��)�) � #��$�;%����'� 8��(�����# � #��������" ���#��* ��''����� b1u �) �*. ? �� 
;� #��'� �)�$���� �������#�&* ')(��'�' # K-�3�(��)" )���) ")�)(���������� 3���"�%)'�  
� �)�����&" �)�)���&" ���#��* (��N�(3,4) ��''����� 2b3u � ��N
 ��''����� (1b3u + 2b2u) �) 
(�����&* ���#��� ��N�(1,2) 6b2g). ? �������)�� 3�()�)��, ��� ���� H2Pc 3�������) 0�)#�&' 
�$�)��' �� 2�z-AO )��'�# )���) � �0����%) [ 22 ]. 

	)(�' �$�)��', # �����)���� �'����� �$!���&* 8(�3���'���)���&* � ����������(�* ')-
����)� 3� �����%�#)��� 8��(������* ����(���& H2Pc. �%�)(� %� ��" 3�� �������#��� (�'-
3��(��&* )�)��� ����(���& ���� �) ����#� �)��'������&" ����0���#�(�" �3�(���# 3�0��-
7���� )���) � �0����%) # �%���* !()�� 8���0�* �#���, ��� 3��#����� 3��#���� ��3���)#����� 
����������(�" � 8(�3���'���)���&" %)��&" 3� 8���0������(�'� 3���;���� � 3)���)����'� 
����)#� ����#����#��7�" ����. ?);��* �)%)��* �#������ �)(;� #&$�� '���%) (#)���#�-
"�'����(�0� �)����), (����&* $& 3��#���� ���7���#��� (����(��&* )�)��� ���(�* ����(���& 
�3�(��) � �����' ���)(�)�����&" 3�������#, #����()�7�" # �������)�� �$�)��#)��� %&�(� �) 
#��������' ���#�� 3�% %�*��#��' ����0���#�(�0� ���������. 

? �)����7�* �)$��� 3��#�%��& ����������(�� �)����& ����0���#�(�" �3�(���# 3�0��7�-
��� '���(��& H2Pc # �)'()" ����#�&" 3��$��;���*, ��3������'&" # �)����7�� #��'� %�� 
����������(�* �����3���)��� ����0���#�(�" �3�(���# 3�0��7����. ��� �)����) 8��(������* 
����(���& H2Pc ��3�����#)�� ����(����&� %)��&� 3� �������� '���(��&, 3�������&� �� $)� 
%)��&" 
�'$��%;�(�0� (����)���0�)/����(�0� �����), � 3����%��7�* �3��'��)���* 0��'��-
��� '���(��& � ��''�����* D2h. �)����& 3��#�%��� %�� '���(��, �)"�%�7�"�� # ����#��' ��-
������� ()( $�� ����), �)( � � �����' ����0���#�(�* %&�(� ('�%��� Z+1), � ��3�����#)���' 
3��0�)''��0� 3)(��) Jaguar 6.0 '���%�' ������ /��(����)�) 3�������� � 0�$��%�&' �$'����-
(�����������&' /��(����)��' B3LYP # �)�!������' $)���� 6-31(TM)+G*. 

�)���� ����0���#�(�" �3�(���# '���(��& H2Pc '���%�' TDDFT-ZORA 3��#�%��� # �)'-
()" 3��0�)''& ADF '���%�' /��(����)�) 3�������� � ��3�����#)���' �)�����&" /��(���-
�)��# (B3LYP, SAOP, LB94) # $)���� QZ4P. >��%#)��������� �3��'��)��� 0��'����� '���-
(��& 3��#�%��� � 3��'������' /��(����)�) PW86x, PW91c # $)���� TZP, 3�()�)#!�' �#�� 
8//�(��#����� %�� )�)��0���&" �����' [ 24 ]. >��#�%���&� (#)���#�-"�'����(�� �)����& '�-
��(��& H2Pc $&�� ��3�����#)�& %�� �����3���)��� 8(�3���'���)���&" ����0���#�(�" �3�(-
���# 3�0��7���� H2Pc, ")�)(�������7�" 8���0������(�� 3���;���� � 3)���)���&* )��'�&* 
����)# ����. 

������0 ������
�� H2Pc:  
����
�
�� �������	�
���
0� � ������������� ���������� 

? %)���* �)$��� ����#��� #��')��� �%������� ��)#��������'� )�)���� �������)��# (#)�-
��#�-"�'����(�" �)�����#, 3�������&" # �)'()" ��)����)���* ('�%��� Z+1) � ����)����)���* 
������ /��(����)�) 3�������� # ��3���)#����� � 8(�3���'���)���&'� ����0���#�(�'� �3�(-
��)'� 3�0��7���� )��'�# �0����%) � )���). >�� 3��#�%���� %)���0� ��)#����� (����#&' '�-
'����' �#������ ��3���)#����� 8(�3���'���)���&" �3�(���# ��> )��'�# )���) � ���$�);��-
�&" # �%���* 8���0������(�* !()�� ������������ ���#�� #)(��'), ��� 3��#����� ��3���)#���  
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���. 1. �������� '���(��& /�)����)���) �2Pc. 
?��������* ')(����(�, ������7�* �� #���'� )��'�# �0��-
��%) � #���'� )��'�# )���) (�
�1,2, ��3,4, N�1,2, N�3,4  
� N
), � ���&�� $�������&" (����) �) 3���/���� (�
1,2,  
                           �
3,4, ��1,2, ��3,4, ��1,2, ��3,4) 

 
8���0������(�� 3���;���� � 3���%�( ���%�#)-
��� ��%����&" ')(��'�'�# 3�0��7����, 3���#-
���7�"�� # �3�(��)" 3�0��7���� �0����%)  
� )���) � 8���0������(�' 3���;����' ����, 
3�������&" # �������)�� ����������(�" �)���-
��#, ) �)(;� ������� #(�)%& ��%����&" 2p-�� 
)���) � �0����%) # ����#����#��7�� ����. 

�#)+�5/ �&%���%/ H2Pc ��5&6&� ��� ' 
&)"&'"&� )&)5&7"!! ! ' �&6�%! (Z+1)N–1.  
�) ����#� 3��#�%���&" �)�����# �)��')���#)-
���� ����0���#�(�� 3���"�%& #��������" 1s-
8��(�����# �) ����, �)���!���&� %�3����&-

'� 3�)#��)'� ��$��) [ 25 ]. ����#����#��7�� 3���"�%& ��3���)#������ � ��%����&'� ')(��-
'�')'�, 3���#���7�'��� # ����0���#�(�" K-�3�(��)" 3�0��7���� )��'�#, #"�%�7�" # ����)# 
H2Pc. >�� 3��������� '�%����&" �3�(���# ����&#)���� �)����� # '���(��� H2Pc ��8(#�#)-
�����&" 0��33 )��'�# )���) (N�1,2, N�3,4 � N
) � )��'�# �0����%) (��1,2, ��3,4, �
1,2, �
3,4, ��1,2, 
��3,4, ��1,2, ��3,4) (���. 1). ?���%��#�� 8��0� �����������7�� �3�(��& ��������� ()( ��3��3���-
��� K-�3�(���# 3�0��7���� ��%����&" 0��33 )��'�# �0����%) ��� )���), � �����' 8���0�����-
�(�* �)����& '�;%� #��������'� 1s-���#��'� ��8(#�#)�����&" 0��33 )��'�# �0����%) � )��-
�). �������#����� ����0���#�(�" )$���$�����&" 3���"�%�# # ����#����#��7�" �3�(��)" )��-
'�# �0����%) ��� )���) # �)��')���#)�'�' 3��$��;���� $�%�� 3��3������)���) (#)%�)�)' 
(�8//�������# |cik|2, � (����&'� )��'�)� ��$��)�� �k ��0� ��� ���0� )��') �0����%) (��1,2, 
��3,4, �
1,2, �
3,4, ��1,2, ��3,4, ��1,2, ��3,4) ��� )���) (N�1,2, N�3,4 � N
) #"�%�� # ����)# i-�* 
���� (i = �cik �k), ����0���#�(�* 3���"�% �) (������ �)��')���#)����. ����#����#��7�� '�-
%����&� K-�3�(��& 3�0��7���� )��'�# )���) K(N) � �0����%) K(C), 3��������&� �) ����#� �)�-
���) '���%�' 	Q> $�� ����) � � �����' #��������* ����0���#�(�* %&�(�, 3�()�)�& �) ���. 2. 

>��������&� '�%����&� �3�(��& ����#&#)���� �) ��)%�������' 3��$��;����, ��0�)��� 
(�����'� 3�� �����3���)��� ����0���#�(�" �3�(���# 3�0��7����, #����()�7�" 3�� #�)�'�-
%�*��#�� �����'& � (����(�#����#&' 8��(���')0����&' ���������', �)��')���#)���� ����(� 
�)�)����� � (������� ��������� �����'&. �)����� #�)�'�%�*��#�� 8��(�����# �����'& � #��!-
��' 8��(���')0����&' 3���' ����&#)���� /)(�����(� ����(� 3�� �)����� '�'����# �3�(-
��)���&" 3���"�%�# (%�3����&�, (#)%��3����&� 3�)#��) ��$��)). 

>)���)���&* ����)# � 8���0������(�� 3���;���� ���� H2Pc �#������ ����#�&'� /)(-
���)'�, �3��%����7�'� �#�*��#) �)��')���#)�'&" '���(��. ��� 3�������� ����#����#��7�" 
%)��&" ���$"�%�'� ��3���)#��� 8(�3���'���)���&� ��> �3�(��& )���) � �0����%), ���$�)-
;���&� # �%���* 8���0������(�* !()�� ������������ ���#�� #)(��'), ��� 3��#����� �) ����#� 
��3���)#����� 8(�3���'���)���&" � ����������(�" �3�(���# �3��%����� 3���%�( ���%�#)��� 
�� � �)����� #(�)%�# �� ��" ��� ��&" )��'�# '���(��& # ����. 

? �)$�. 1 3��#�%��& ����������(�� 8���0�� 1s-���#��* )��'�#, #"�%�7�" # ����)# �2Pc, 
3�������&� 3�� �)����� '���(��& # ����#��' ��������� � # '�%��� Z+1. �� �)$�. 1 #�%��, ��� 
)��'& �0����%) #��������0� ')(����(�) H2Pc (��) '�;�� �)�%����� �) %#� ��8(#�#)�����&� 
0��33& )��'�# �0����%) ����%��" 3�������&" (���� ��(1,2) � ��(3,4) (�'. ���. 1), 8���0������()� 
�)����) 1s-���#��* (����&" �)#�) �0,5 8?. ��)��0���)� ���%����� �)$��%)���� � # ����)� 
)��'�# C
, %�� (����&" 8���0������()� �)����) '�;%� )��')'� �0����%) ����%��" 3������-
�&" (���� 3��'���� �)#�) �0,3 8?. >���/���*�&� )��'& �0����%) ��,� 3�)(�����(� 8(#�#)- 
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���. 2. ����0���#�(�� 8(�3���'���)���&� K-�3�(��& 3�0��7���� )���) (�) � �0����%) (�) 
�2Pc. 	���������(�� K-�3�(��& 3�0��7���� )���) � �0����%), �)�����)��&� # ����#��' ��- 
                                                ������� (�, �) � # '�%��� Z+1 (", �) 

 
�����& %��0 %��0� # ����)#� �%��0� $��������0� (����), �%�)(� 8���0������()� �)����) '�;%� 
)��')'� ��,� ����%��" $�������&" (���� �0,2 8?. 	)(�' �$�)��', ��0�)��� �)����)' ����#��0� 
��������� � � ��3�����#)���' 3��$��;���� Z+1, # H2Pc '�;�� #&%����� ���%��7�� ��8(#�#)-
�����&� 0��33& )��'�# �0����%): ��(1,2), ��(3,4), �
(1,2), �
(3,4), ��(1,2), ��(3,4), ��(1,2), ��(3,4) 
(�'. �)$�. 1). 
 

	 ) $ � � � )  1  

�����	������� $������ 1s-������� �	����, ���"
%�� � ���	�� �2Pc,  
�&
	!� �& �����	� ��������� ���	�
��
 �������!  

A���0��, 8? 
H2Pc 

�� (1,2) �� (3,4) �
 (1,2) �
 (3,4) �� (1,2) �� (3,4) �� (1,2) �� (3,4) 

C(1s) (���. ����.) 279,84 279,36 277,54 277,95 277,62 277,86 277,6 277,82 
�E �� (1)–x (���. ����.) 0 0,48     2,3 1,89 2,22 1,98 2,24 2,02 
�E �� (1)–x (Z+1) 0 0,49     1,00 1,33 0,88 1,06 0,98 1,12 

 N�(1,2) N�(3,4) N
 

N(1s) (���. ����.) 391,72 390,07 390,44 
�E N�(1,2)–y (���. ����.) 0     1,65     1,28 
�E N�(1,2)–y (Z+1) 0   1,7     0,62 

> � � ' � � ) � � �. x — 8���0�� 1s-���#��* )��'�# �0����%) ��(3,4), �
(1,2), �
(3,4), ��(1,2), 
��(3,4), ��(1,2), ��(3,4), y — 8���0�� 1s-���#��* )��'�# )���) N�(1,2), N�(3,4), N
.  
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>� ��)#����� � )��')'� �0����%) 8���0������(�� 3���;���� 1s-����� )��'�# )���) $���� 
��#��#������� ( #������ #��������" )��'�# #�%���%), ��� 3���#������ # ��7���#����* �)�-
���� 1s-���#��* )��'�# )���) ����%��" 3�������&" (���� (N�(1,2), N�(3,4)), �)#��* �1,65 8? 
(�'. �)$�. 1). A���0������(�� 3���;���� 1s-���#��* )��'�# )���) (390,07 � 390,44 8?), �� �#�-
�)��&" � )��')'� #�%���%) (����#����#��7)� �)����), ��0�)��� �)����� '���(��& # ����#��' 
���������, �� 3��#&!)�� 0,4 8?), ��� �)(;� �()�&#)�� �) ��()���)��� )��'�# #�%���%) � #���-
����(�����(�" )��'�# )���). 	)(�' �$�)��', # H2Pc '�;�� #&%����� ��� ��8(#�#)�����&� 
0��33& )���) (N�(1,2), N�(3,4), N
) (�'. �)$�. 1). 

�) ���. 2 3��%��)#���& 8(�3���'���)���&� ����0���#�(�� K-�3�(��& 3�0��7���� )���) 
(a) � �0����%) (�), ) �)(;� ����������(�� �3�(��& 3�0��7����, 3�������&� �) ����#� �)����) 
3�������� 8��(�����&" ��������* �2Pc # ����#��' ��������� (�, �) � � �����' %&�(� ('�%��� 
Z+1) (", �). ��'')��&� ����������(�� �3�(��& 3�0��7���� )���) � �0����%), 3�������&� �� 
�)����) ����#��0� ��������� � # '�%��� Z+1, 3��%��)#���� ��$�* ��3��3������ #(�)%�# �� 
();%�0� ��8(#�#)������0� )��') )���) � �0����%) (��(1,2), ��(3,4), �
(1,2), �
(3,4), ��(1,2), ��(3,4), 
��(1,2), ��(3,4), N�(1,2), N�(3,4), N
) � �����' 3�3�)#(� �) 8���0������(�� �)����� 1s-���#��* #��" 
��8(#�#)�����&" 0��33 )��'�# �2Pc (�'. �)$�. 1). 

��3���)#��� 8(�3���'���)���&� K-�3�(��& )���) � �0����%) (�'. ���. 2), '�;�� #�%���, 
��� ')(��'�' � # K-�3�(��� )���) �� �'��� ����#����#��7�" )�)��0�# # K-�3�(��� �0����%), 
��� �()�&#)�� �) 3���$�)%)�7�* #(�)% 2�-�� )��'�# N� (1,2) # 0�)����&� ����. ���%��7)� 
���� (��) ������� # ����#��' �� 2�-�� �� )��'�# �0����%) (�'. ���. 2, �). 

��#'�7���� 3��%��) �����)��� )��'�# �0����%) �� � ���#��' #)(��') # K-�3�(��� 3�-
0��7���� )��'�# )���) N�(1,2) 3�()�&#)��, ��� �� � #(�)%�' 2�-�� )��'�# N�(1,2) (3�( �1, 
�'. ���. 2, �) ��#3)%)�� � �)�3���;����' #&��(��������#��0� ')(��'�') 1A�  # K-�3�(��� 3�-
0��7���� ��. >��#&� ���� � ��)����' 2�-�� )��'�# �0����%) C
�� �)�3��)0)���� �) 1,4 8? 
[ 26 ] #&!� �)�)�) K-(�)� 3�0��7���� �0����%), �'�7����0� �) #������� 8���0�� 1s-���#�� 
��, ��� �)(;� ��#3)%)�� � '����3���;����' 3�() 1A�  (�'. ���. 2, �). ��)��0���)� ����)��� �)-
$��%)���� � # ����)� K-(�)� 3�0��7���� )���), 0%� 3��#&� ���� � ��)����' )��'�# )���) 
N� (3,4), N
 (399,1 8?) �)"�%���� #$���� ��)����* 8���0�� �#��� –1,0 8? (3�( �1 �) ���. 2, �). �) 
8��' ����#)��� '�;�� �%��)�� #&#�%, ��� ����#����#��7�� �� ������� �� 2�-�� )��'�# �0-
����%) � )���) #��" ��8(#�#)�����&" 0��33, #"�%�7�" # ����)# �2Pc. 

	)(�' �$�)��', 3��#�%����� ��3���)#����� 8(�3���'���)���&" ����0���#�(�" K-(�)�# 
3�0��7���� )���) � �0����%) 3�()�&#)��, ��� 0�)����&� ���� 3�������& # ����#��' �� 2�-
�� N�, %)��� ���%��� �#�$�%�&� ��, # (����&� #����� ����#��* #(�)% 2�-�� �� )��'�# �0-
����%). ���%��7�� ���� #(���)�� #(�)%& �� #��" )��'�#, #"�%�7�" # ����)# %)���0� ��-
�%������, � �)������* ���3���� ��)����. �#�$�%�&� ��, 3��'&()�7�� ( ���#�� #)(��'), 
3�������& # ����#��' �� 2�-�� )��'�# �0����%), #"�%�7�" # ����)# 3���/���*�&" $������-
�&" (���� (�
,�,�) �2Pc. ����(���) K-�3�(���# 3�0��7���� �0����%) � )���), �)"�%�7)��� #&-
!� �)��'������&" ����, �$����#���) 3������)'� �)������� #&$���0� ����0���8��(����) �) 
)��')" $��;)*!�0� �(��;����, � # �)'()" �)����7�* �)$��& �� �)��')���#)����. 

�)��%� � 8(�3���'���)���&'� �3�(��)'� 3�0��7���� �) ���. 2 3��%��)#���& '�%����&� 
K-�3�(��& 3�0��7���� )���) � �0����%), �)�����)��&� # 3��0�)''� Jaguar 6.0 '���%�' /��(-
����)�) 3�������� # ����#��' ��������� (�'. ���. 2, �, �) � # 3��$��;���� Z+1 (�'. ���. 2, ", �) 
����#����#����. �3�(��& 3�������& � �����' #(�)%�# #��" ��8(#�#)�����&" 0��33 )��'�# �0-
����%) � )���). A���0������(�� 3���;���� � �������#����� 3���"�%�# �) ��%����&� ���� �) 
���. 2 3��%��)#���& # #�%� ��%����&" #����()���&" ����*. >�� 3��������� �����������7�0� 
�3�(��) ����#����#��7�� 3���"�%& 3��%��)#���& # #�%� �3�(��)���&" ����* �������#�* 
/��'& � 3���!�����* �0,4 8?.  

��0�)��� 3��#�%���&' ����������(�' �)����)' 8��(������* ����(���& �2Pc # ����#��' 
���������, ���� (–3,1 8?) ����#����#��� �� ��''����� b2g, ����#��* #(�)% # (������ #����� 
2��-�� �0����%) 0��33 �� � �
 (�'. ���. 2, �, 3�( ��) � 2��-�� )���) N� (1, 2) � N
 (�'. ���. 2, �, 
3�( �). >�(� A1 � 1A�  (�'. ���. 2, � � �) �#��)�& � ��, (����&� 3�������& �� 2��-�� #��" )��-
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'�#, #"�%�7�" # ����)# ���%������. ?(�)% 2�-�� )��'�# �0����%) # 0�)����&� ����, �)"�-
%�7���� # 8���0������(�' �����#)�� –3,1�0,8 8?, #)��������� # %�)3)���� 38�62 %. >����-
%��7�� 3�(� (�'. ���. 2, �, �) ")�)(�������� 2��-�� )��'�# #��" ��8(#�#)�����&" 0��33. ��-
3���)#����� ����(���& 8(�3���'���)����0� � ����������(�0� ��> �3�(���# H2Pc 3�()�&#)�� 
��)��������� �)�"�;%���� ����(���& �3�(���# �0����%) (�'. ���. 2, �, �), �� ��0� ���%���, ��� 
�)���� # ����#��' ��������� — %���)����� 0��$&* '���% %�� '�%�����#)��� 3��%(�)�#&" 
���$�������* �3�(���#. � 8��* ���(� ������ �)���� # '�%��� Z+1, (����&* 3��#����� ����&-
#)�� 8//�(�&, #����()�7�� 3�� /��������)��� )��'�#, �#������ $���� (����(��&'. 

��0�)��� ����������(�'� �)����� # '�%��� Z+1 ����#��* #(�)% # 0�)����&� ����  
� 8���0��* –6,00 8? #����� 2p�-�� )��'�# )���) N
 (�34 %) (3�( A, �'. ���. 2, "). V��;)*!�� 
�� �� ��)�������&' #(�)%�' )��'�# �0����%) �)�3��)0)���� �) 0,4 8? 0��$;� � ")�)(������-
���� 2p�-�� )��'�# �0����%) �� (–6,38 8?). >�( 1A�  (�'. ���. 2, �) ��#��)�� �) ����, (����&� 
��()�������� ��(���������� �) )��')" �0����%)" (20—61 %). �)��� ���%��� ���� �� ��)��-
�����&' #(�)%�' 2p�-�� )��'�# )���) (�10 %) (3�( �1, �'. ���. 2, "). ���%��7�� ����  
–4,6�4 8? (3�(� �2—�4, 2A�— 4A� , �'. ���. 2, ", �) ����#����#��� �3�(��)���&' ���$�������' 
8(�3���'���)���&" �3�(���# 3�0��7���� (�'. ���. 2, �, �) � 8���0��* #&!� 3��%��) �����)���. 
��0�)��� �)����� # '�%��� Z+1, %)��&� �� �'��� ��$��)�� ()( �-, �)( � �-��3) #��" ��8(#�-
#)�����&" 0��33 )��'�# )���) � �0����%), �� ��)�������&' ��)����' 2p-AO 0��33 )��'�# 
N� (1,2) � ��. 

? %)���' 3��$��;���� �%)���� #��3����#���� #�� ����#�&� ���$������� 8(�3���'��-
�)���&" �3�(���# (3�(� �—�4, ��— 4A� , �'. ���. 2, ", �), �) ��(�������' ')(��'�') �1 ��> 
�3�(��) )���) (�'. ���. 2, ") � 3�(�# ��, ��2 ��> �3�(��) �0����%) (�'. ���. 2, �), ����!���� ��-
�����#�����* (����&" I����(A�)/I����( 1A�) # 3,4 �)�) '���!�, ) I����( 2A� )/I����( 1A�) � I����(A1)/I����(A)  
# 2 �)�) $���!� ����#����#��7�" 8(�3���'���)���&" ��)����*. ������������� 8���0�����-
�(�� 3���;���� ����#�&" ')(��'�'�# ����������(�" �3�(���#, �)�����)��&" '���%�' 	Q>  
# '�%��� Z+1, �)(;� %�'���������� #&��(�� ���3��� ��0�)��� � 8(�3���'���)���&'� �3�(-
��)'�, �) ��(�������' �)����& 3���;���* 3�(�# 1A�  � 2A�  (�'. ���. 2, �), (����)� # 2 �)�) 
'���!� ����#����#��7�0� 8(�3���'���)����0� ��)�����. ? �������)�� ��3���)#����� 8(�3�-
��'���)���&" � ����������(�" �3�(���# )���) � �0����%) �2Pc �)$��%)���� #&��()� ���3��� 
����#����#�� '�;%� 8(�3���'���)���&'� � ����������(�'� %)��&'� 3� ������������'� 8���-
0������(�'� 3���;���� � �������#�����' ����#�&" �3�(��)���&" ���$�������* �)��')���-
#)�'&" �3�(���#, ��� �()�&#)�� �) #&��(�� 8//�(��#����� �)����) ���� # �)'()" 	Q>  
� �$'����-(�����������&' 3������)��' B3LYP # '�%��� Z+1. 

	)(�' �$�)��', (�'3��(��&* ����������(�* � 8(�3���'���)���&* )�)��� ���(�* ����(��-
�& �3�(���# 3�0��7���� 3�()�&#)��, ��� 3���$�)%)�7�* #(�)% # ���� #����� 2p�-�� )��-
'�# N� (1,2) � ��. U�)����)� ���� �)"�%���� 3�� 8���0�� –2,3 8?, ����#��* #(�)% # (������ 
#����� 2p�-�� )��'�# N� (1,2). 

�#)+�5 �&%���%/ H2Pc ��5&6&� TDDFT. ? 3����%��� #��'� %�� �)����) #��'�7���&" 
��������* '���(�� � (�'3��(��# �)��)$��)� #)��)�� '���%) /��(����)�) 3�������� — ����)-
����)��)� ������ /��(����)�) 3�������� [ 14 ]. A�) ������ �)��')���#)�� ��(��( �����'& �) 
'����7���� #� #��'��� #��!��� #��'�7����. �'���� ( 8��'� (�)��� �#����* ��������� 3�-
0��7���� �#��) '���(������* �����'&. ?���������� 3�0��7���� �3��%������� '��'�* (�'3�-
�����* %�8��(������(�* 3��������'���� �����'&, (����)�, # �#�� �����%�, �#��)�) � ��)(���* 
(��(��(�') 8��(������* 3�������� �) #��!��� #��'�7����. >� �#��'� �'&��� 8�) ������ 
$���() ( '���%� (��/�0��)������0� #�)�'�%�*��#�� # 3��$��;���� �%��(�)��&" #��$�;%�-
��*.  

�) ���. 3 3��%��)#���& ����0���#�(�� K-�3�(��& 3�0��7���� )���) (a, �, ", ') � �0����%) 
(�, �, �, &) %�� �2Pc: 8(�3���'���)���&� ��> �3�(��& (�, �) � ����#����#��7�� ����������(�� 
K-�3�(��& 3�0��7����, 3�������&� � 3�'�7�� 3��0�)''& ADFview � �)�����)��&� '���%�' 
TDDFT 3�� ��3�����#)��� /��(����)��# LB94 (�, �), B3LYP (", �) � SAOP (', &). 
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���. 3. ����0���#�(�� K-�3�(��& 3�0��7���� )���) (##��"�) � �0����%) (#����) %�� �2Pc: 8(�3���'��-
�)���&� ��> �3�(��& (�, � ) � ����#����#��7�� ����������(�� K-�3�(��& 3�0��7����, �)�����)��&�  
             '���%�' TDDFT 3�� ��3�����#)��� /��(����)��# LB94 (�, �), B3LYP (", �) � SAOP (', &) 

 
�� �����() #�%��, ��� 3��%(�)�#&� ����(���& �3�(���# 3�0��7���� )���) � �0����%) 

�2Pc, �)�����)��&� '���%�' TDDFT 3�� ��3�����#)��� �)��&" /��(����)��#, ����)�������� 
�����)���� %��0 �� %��0). ? ����������(�" �3�(��)" 3�0��7���� )���) ����#��* 3�( � 
(�'. ���. 3, �, ", ') ")�)(���������� 3���"�%)'� (2b2u 	 6b3g, 1b2u 	 6b3g) � 3���'�7���#���&' 
#(�)%�' )��'�# )���) N
 (23,0 %). ���%��7�* 3�( �1 (�'. ���. 3, �, ", ') ")�)(���������� ��)-
�������&' (�������#�' 3���"�%�# �� #��" ��8(#�#)�����&" )��'�# )���) � 3���$�)%)�7�' 
#(�)%�' )��'�# N
 (1b1g 	 5au) � 3��#&!)�� 3� �������#����� ����#��* 3�( � # 1,5 �)�), # �� 
#��'� ()( # 8(�3���'���)����' �3�(��� �������#����� 3�() �1 ��)�������� '���!� �������#-
����� 3�() � (�1/� � 0,3). >�( �2 (�'. ���. 3, �, �, ", ') ��������� ( )��')' )���) N�, � %�� ���-
�������(�" �3�(���# # �)#���'���� �� #&$�)���0� /��(����)�) ")�)(���������� 3���"�%)'� 
1ag 	 8b1u, 1b3u 	 7b2g, 3ag 	 10b1u (�'. ���. 3, �), 2b2u 	 8b3g (�'. ���. 3, ") � 1ag 	 8b1u 
(�'. ���. 3, '). �)�����&� %)��&� 3��#����� 3��%3���;���, ��� 3�( �3 �#��)� � �%����#���&' 
#��$�;%����' 1b1g 	 7au, 3�� 8��' ��$��)�� 7au ��()����#)�) �) N
 )��')" )���). �$�)��� 
�3�(��), ������7)��� ( 3�(� �4, ����#����#��� #)������-��%$��0�#�(�' 3���"�%)' 1sN 	 �* 
[ 21 ], �, ()( #�%�� �� ��3���)#����� 8(�3���'���)���&" � ����������(�" �3�(���# (�'. ���. 3, 
�, �, ", '), ��3������'&* '���% �)����) �������#)���* '���(��& �2Pc �� 3��#����� � ���$"�-
%�'�* ��������� �3��)�� #��'�;�&� �3�(��)���&� 3���"�%& # %)���* �$�)��� 8���0�*. 

? ����������(�" �3�(��)" 3�0��7���� �0����%) �2Pc (�'. ���. 3, �, �, &), 3�������&" '���-
%�' TDDFT �) ����#� ���" �)�����&" /��(����)��#, '�;�� #&%����� 3� '���!�* '��� ���&-
�� ����#�&" (�'3�����) — 3�(� ��, 1A� , 2A� , 3A� . ? %)��&" �3�(��)" �)$��%)���� #&��()� ���- 
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   	 ) $ � � � )  2  

(������ #�����"� � ���� ������
	��� "�
 K-���
 #����%���
 ������"� H2Pc,  
������	���!� ��	�"�� TDDFT 

>�( A���0��, 8? ��''. ��". 	 (��. �� ?(�)% �� # ��". 	 (��. �� f �103 

1 2 3 4 5  

LB94 
280,98 10b3u 	  6b2g C
 	 C�
��, N�(1), N
 9,4 
281,28 6b2u 	 6b3g C� 	 C�
��, N�(2), N
 7,1 

1A�  

281,40 5b2u 	 6b3g C
 	 C�
��, N�(2), N
 12,0 
282,39 9b1g 	 5au C
 	 C�
�, N
 15,0 
282,40 8b1g 	 5au C� 	 C�
�, N
 12,1 
282,64 6b1g 	 5au C
 	 C�
�, N
 11,6 
282,73 4b3u 	 6b2g C� 	 C�
��, N�(1), N
 38,8 
282,76 8ag 	 8b1u C� 	 C�
��, N� 26,4 
282,78 7ag 	 8b1u C� 	 C�
��, N� 33,2 
282,79 4b1g 	 5au C
 	 C�
�, N
 19,4 
282,91 11ag 	 9b1u C
 	 C�
��, N�(2) 19,4 
282,92 10ag 	 9b1u C� 	 C�
��, N�(2) 23,1 
282,93 9ag 	 9b1u C� 	 C�
��, N�(2) 27,0 
282,96 10b2u 	 7b3g C
 	 C�
��, N�(2) 22,2 
282,96 7b3u 	 7b2g C� 	 C�
��, N�(1), N
 27,9 
282,97 9b2u 	 7b3g C� 	 C�
��, N�(1), N
 23,9 
282,98 6b3u 	 7b2g C� 	 C�
��, N�(1), N
 39,1 
282,98 8b2u 	 7b3g C� 	 C�
��, N�(2) 28,5 
283,19 3b3u 	 6b2g C� 	 C�
��, N�(2) 12,9 

A� 

283,22 3b2u 	 6b3g C� 	 C�
��, N�(2), N
 32,9 
283,95 8b1g 	 6au C� 	 C�
� 27,8 
284,04 10b3u 	 8b2g C
 	 C�
��, N�(1) 15,5 
284,05 9b3u 	 8b2g C� 	 C�
��, N�(1) 55,2 
284,19 6b1g 	 6au C� 	 C�
� 33,9 
284,29 5b2u 	 8b3g C
 	 C�
�� 21,9 
284,34 4b1g 	 6au C
 	 C�
� 14,6 
284,42 11ag 	 10b1u C
 	 C�
�, N�(1), N�(2) 12,9 
284,63 8b1g 	 7au C� 	 C�
��, N
 31,9 
284,71 4ag 	 8b1u C
 	 C�
��, N�  13,3 
284,82 6ag 	 10b1u C
 	 C�
�, N� 13,4 

2A�  

284,87 6b1g 	 7au C� 	 C�
��, N
 16,4 
285,62 9b3u 	 9b2g C� 	 C�
�, N�(1), N
 10,4 
285,79 4b3u 	 8b2g C� 	 C�
��, N� (1) 13,2 
285,97 10b2u 	  9b3g C
 	 C�
�, N� (1), N
 15,0 
286,03 5b3u 	 9b2g C
 	 C�
��, N�(1), N
 11,2 
286,11 3b2u 	 9b3g C� 	 C�
�� 17,7 
286,16 2b1g 	 6au C� 	 C�
�� 12,8 
286,16 5ag 	 10b1u C� 	 C�
�, N� 17,2 

3A�  

286,22 7b2u 	 9b3g C� 	 C�
��, N�(2), N
 10,5 
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> � � % � � ; � � � �  � ) $ �.  2 
1 2 3 4 5  

B3LYP 
1A�  274,19 10b3u 	 6b2g C
 	 C�
��, N�(1), N
 8,6 
 274,52 6b2u 	 6b3g C� 	 C�
��, N�(2), N
 6,4 
 274,61 5b2u 	 6b3g C
 	 C�
��, N�(2), N
 11,2 

A� 275,86 9b1g 	 5au C
 	 C�
�, N
 13,3 
 275,87 8b1g 	 5au C� 	 C�
�, N
 12,9 
 276,04 4b3u 	 6b2g C� 	 C�
��, N�(1), N
 34,7 
 276,11 6b1g 	 5au C� 	 C�
�, N
 11,2 
 276,25 8ag 	 8b1u C� 	 C�
��, N� 20,8 
 276,25 4b1g 	 5au C
 	 C�
�, N
 17,9 
 276,30 7ag 	 8b1u C� 	 C�
��, N� 34,1 
 276,38 11ag 	 9b1u C
 	 C�
��, N�(2) 17,3 
 276,39 10ag 	 9b1u C� 	 C�
��, N�(2) 14,7 
 276,43 9ag 	 9b1u C� 	 C�
��, N�(2) 29,3 
 276,44 10b2u 	 7b3g C
 	 C�
��, N�(2) 19,6 
 276,45 7b3u 	 7b2g C� 	 C�
��, N�(1), N
 21,1 
 276,45 9b2u 	 7b3g C� 	 C�
��, N�(2) 14,9 
 276,49 8b2u 	 7b3g C� 	 C�
��, N�(2) 30,7 
 276,50 6b3u 	 7b2g C� 	 C�
��, N�(1), N
 38,3 
 276,51 3b3u 	 6b2g C� 	 C�
��, N�(1), N
 11,7 
 276,54 3b2u 	 6b3g C� 	 C�
��, N�(2), N
 29,0 

2A�  277,59 8b1g 	 6au C� 	 C�
� 26,2 
 277,67 9b3u 	 8b2g C� 	 C�
��, N�(1) 46,6 
 277,78 7b2u 	 8b3g C� 	 C�
��, N�(2) 39,5 
 277,82 6b1g 	 6au C� 	 C�
� 25,8 
 277,93 5b2u 	 8b3g C
 	 C�
��, N�(2) 19,2 
 277,97 4b1g 	 6au C
 	 C�
� 12,7 
 278,22 11ag 	 10b1u C
 	 C�
�, N� 10,4 
 278,32 4ag 	 8b1u C� 	 C�
��, N� 10,5 
 278,44 8b1g 	 7au C� 	 C���, N
 21,7 
 278,61 6ag 	 10b1u C
 	 C�
�, N� 10,6 
 278,67 6b1g 	 7au C� 	 C���, N
 14,1 

3A�  279,44 3b1g 	 6au C� 	 C�
� 5,3 
 279,52 4b3u 	 8b2g C� 	 C�
��, N�(1) 13,3 
 279,67 9b3u 	 9b2g C� 	 C�
��, N�(1), N
 6,9 
 279,52 4b3u 	 8b2g C� 	 C�
��, N�(1) 13,3 

SAOP 
1A�  266,29 6b2u 	 6b3g C� 	 C�
��, N�(2), N
 5,8 
 266,33 5b2u 	 6b3g C
 	 C�
��, N�(2), N
 8,0 

A� 267,37 9b1g 	 5au C
 	 C�
�, N
 9,5 
 267,72 4b1g 	 5au C
 	 C�
�, N
 8,8 
 267,74 4b3u 	 6b2g C� 	 C�
��, N�(1), N
 26,7 
 267,78 8ag 	 8b1u C� 	 C�
��, N�  9,4 
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� ( � � � ) � � �  � ) $ �.  2 
1 2 3 4 5  

 267,82 6ag 	 8b1u C
 	 C�
��, N� 6,1 
 267,84 7ag 	 8b1u C� 	 C�
��, N� 5,1 
 267,88 10b2u 	 7b3g C
 	 C�
��, N�(2) 8,4 
 267,96 7b3u 	 7b2g C� 	 C�
��, N�(1), N
 12,7 
 267,98 9b2u 	 7b3g C� 	 C�
��, N�(2) 16,5 
 268,01 5b3u 	 7b2g C
 	 C�
��, N�(1), N
 7,6 
 268,06 6b3u 	 7b2g C� 	 C�
��, N�(1), N
 29,7 
 268,11 8b2u 	 7b3g C� 	 C�
��, N�(2) 63,2 
 268,15 7ag 	 9b1u C� 	 C�
��, N�(2) 19,3 
 268,22 3b2u 	 6b3g C� 	 C�
��, N�(2), N
 29,5 
 269,08 10b3u 	 8b2g C
 	 C�
��, N�(1) 8,2 

2A�  269,09 7b1g 	 6au C� 	 C�
� 14,6 
 269,22 9b3u 	 8b2g C� 	 C�
��, N�(1) 39,0 
 269,34 4b1g 	 6au C
 	 C�
�� 12,4 
 269,36 6b1g 	 6au C� 	 C�
�� 48,0 
 269,40 5b3u 	 8b2g C
 	 C�
��, N�(1) 7,6 
 269,56 11ag 	 10b1u C
 	 C�
�, N� 7,8 
 269,68 4ag 	 8b1u C� 	 C�
��, N� 7,6 
 269,80 7b1g 	 7au C� 	 C���, N
 18,6 
 269,81 8b1g 	 7au C� 	 C���, N
 10,5 
 269,91 6ag 	 10b1u C
 	 C�
�, N� 9,0 
 269,99 6b1g 	 7au C� 	 C���, N
 18,5 

3A�  270,90 9b3u 	 9b2g C� 	 C���, N�(1), N
 8,2 
 270,79 4b3u 	 8b2g C� 	 C�
��, N�(1) 10,3 
 271,16 10b2u 	 9b3g C
 	 C�
, N�(2), N
 7,4 
 271,18 2b1g 	 6au C� 	 C�
� 9,8 
 271,25 3b3u 	 8b2g C� 	 C�
��, N�(1) 9,4 
 271,27 5ag 	 10b1u C� 	 C�
�, N� 8,1 
 271,42 7b2u 	 9b3g C� 	 C�
�, N�(2), N
 7,4 
 271,44 3b1g 	 7au C� 	 C���, N
 19,6 

 
3��� 3�%�$�� 3��%(�)�#�* ����(���&, �� �'����� ��7���#���&� �)������ # $���� #&��(�8���-
0������(�* �$�)��� �3�(��) (3�(� 2A�  � 3A�). ��� $���� %��)����0� )�)���) ����(���& �3�(��), 
���$"�%�'� ��3���)#��� ����������(�� 8���0�� #��$�;%���* � ���& �����������# %�� #��" 
#��'�;�&" 3���"�%�# # �1s-�3�(��� �2Pc, 3��%��)#����&� # �)$�. 2. �� �)$���& #�%��, ��� 
#&$�� /��(����)�) ����)�������� �()�&#)���� �) ����(���� �)�)����* �$�)��� K-(�)� 3�0��-
7���� �0����%) (3�(� �� � 1A�  �) ���. 3, �, �, &). >�(� �� ����#����#��� # ����#��' 3���"�%& 
5b2u 	 6b3g � 10b3u 	 6b2g, (����&� 3����"�%�� � )��'�# �0����%) �
 3���'�7���#���� �) )��-
'& �0����%) �� #��������0� ')(����(�). >�( 1A� , �'��7�* �)�$���!�� �������#�����, 
#(���)�� ��)��������� (�������#� 3���"�%�#. ��;�� #&%����� ���(���(� �� ��", (����&� 
�'��� �)�$���!�� ���� ����������) � ")�)(����& %�� #��" ���" /��(����)��#: 4b3u 	 6b2g, 
8ag 	 8b1u, 7ag 	 8b1u, 9ag 	 9b1u, 7b3u 	 7b2g, 8b2u 	 7b3g, 6b3u 	 7b2g, 3b2u 	 6b3g. ? %)���' 
����)� 3���"�% ���7���#������ 0�)#�&' �$�)��' �) 3���/���*�&� )��'& �0����%) �� 
(�'. �)$�. 2), ) ')(��')���)� ���) ����������) %����0)�� 40,0 �10–3.  
 



U.�. �^��\
���, �.�. ��R���?, 	.?. V���?�  

 

1420 


)( 3�()�)�� �) ���. 3, �, �, &, #&$�� /��(����)�) �)����) ��7���#���� �()�&#)���� �) #&-
��(�8���0������(�* ����(���� �3�(��) 3�0��7���� �0����%) (3�(� 2A�  � 3A�). �)����!�� ��0�)-
��� 8(�3���'���)����0� � ����������(�0� (������# �3�(���# �0����%) # %)���* �$�)��� �)-
$��%)���� 3�� �)����� � ��3�����#)���' /��(����)�) LB94 (�'. ���. 3, �). ? %)���' ����)� 
�����������)� 8���0������()� �)����) '�;%� %#�'� ����#�&'� (�'3�����)'� 2A�  � 3A�  �����-
�����(�0� �3�(��) (�1,3 8?) (���������� � 8(�3���'���)���&'� %)��&'� (�1,9 8?). ��0�)��� 
%)���'� �)����� ����#��* #(�)% # 3�( 2A�  #����� �� 3���/���*�&" )��'�# �0����%) �� 
(8b1g 	 6au, 9b3u 	 8b2g, 5b2u 	 8b3g, 6b1g 	 6au, 8b1g 	 7au). �)(��')���)� ���) ����������) 
%����0)�� 55,2 �10–3. >�(� 3A�  ����#����#��� 3���"�%& 10b2u 	 9b3g, 3b2u 	 9b3g, 5ag 	 10b1u  
� 3���$�)%)�7�' #(�)%�' # ����#����#��7�� �� )��'�# �0����%) #��������0� ')(����(�) 
(��). 

���$"�%�'� ��'�����, ��� )$������&� 8���0�� )$���$�����&" 3���"�%�# %�� 8(�3���-
'���)���&" � ����������(�" K-�3�(���# 3�0��7���� �0����%) �2Pc ��7���#���� �����)����. 
�)���� � 3�'�7�� /��(����)�) LB94 3�()�&#)�� '���')����� �)����� )$������&" 8���0�* 
(�2,4 8?) '���(�����&" ���#��*, �3��%�����&" �� 8(�3���'���)���&" � ����������(�" �3�(-
���# 3�0��7����. �)��)� #������) %�� /��(����)�) B3LYP %����0)�� 9,0 8?, ) ')(��')����� 
��(������� 8���0�* �)$��%)���� # ����)� �)����) � 3�'�7�� /��(����)�) SAOP, 0%� �%#�0 
3��#&!)�� 17 8? (�'. ���. 3, �, 8(�3 ����

A AE E� �� � 285,4—268,0). >�'�'� ������* # )$������&" 
8���0��" ���#��* ����, 3����)�'&" �� �)��'������� 8(�3���'���)���&" � ����������(�" 
�3�(���#, ��7���#��� ��)�������)� �)����) # �����������&" 8���0������(�" 3���;����" ��-
��#�&" ')(��'�'�# ����������(�" � 8(�3���'���)���&" K-�3�(���# 3�0��7���� �2Pc. 	)(, 
�)���� '���%�' TDDFT � /��(����)��' LB94 3�()�&#)�� ��7���#����� �)����� 8(�3���'��-
�)���&" � ����������(�" %)��&" # #&��(�8���0������(�* �$�)��� ��> �3�(��) )���), 0%� ���-
�������(�� ��)����� �)������ ������������0� 8���0������(�0� 3���;���� 3�(�# �2, �3, �4 
3��'���� # 2 �)�) '���!� 3� ��)#����� � 8(�3���'���)���&'� (�'. ���. 3, �, �). ? 3��%(�)�-
#�* ����(���� ��> �3�(��) )���) (�'. ���. 3, �, �, ", ') �)$��%)���� �"�;���� 8(�3���'���)��-
�&" � ����������(�" %)��&" (�—�1 � 1,5 8?). ��� ��> �3�(���# �0����%) ")�)(����) �$�)��)� 
���%�����. �)������ ����������(�" ��)����* 8���0�* ')(��'�'�# 3��%(�)�#�* ����(���& 
(��— 1A�) 3��'���� # 2 �)�) 3��#&!)�� ����#����#��7�� 8(�3���'���)���&� %)��&�, ) ������-
������� 8���0������(�� 3���;���� 3�(�# 2A� , 3A� , 4A�  ��0�)������ %���)����� �%�#���#�������-
��. 

��3���������&' (�������' ����#����#�� ����(��� 8(�3���'���)���&" � ����������(�" 
�3�(���# '�;�� ���;��� ������!���� �������#�����* ����#�&" ')(��'�'�#. ��3���)#����� 
8��" #������ %�� 8(�3���'���)����0� (�'. ���. 3, �) � ����������(�0� ��> �3�(��) )���) 
(�'. ���. 3, �), �)�����)���0� '���%�' TDDFT � /��(����)��' LB94, %)�� ��7���#����� ����-
���. 	)(, # 8(�3���'���)����' �3�(��� )���) ����!���� �������#�����* 3�(�# �1 � � �)#�� 
I8(�3(A1) /I8(�3 (A) � 0,34, ��0%) ()( # ����������(�' �3�(��� — I����(A1)/I���� (A) � 1,46. ����!���� 
I����(�2, �3, �4) /I���� (A) # 4�8 �)� $���!�, ��' ����!���� I8(�3(�2, �3, �4) /I8(�3 (A). >�� ��3���)#-
����� ��> �3�(���# �0����%) (�'. ���. 3, � � �) �)(;� �)$��%)���� ��7���#���&� �)������: 
I����(A�) /I����( 1A�) # 4,5 �)�) '���!� I8(�3(A�) /I8(�3 ( 1A�), ) I����( 2A�  ��� 3A�) /I����( 1A�) # 2 �)�) 3��#&!)-
�� ����#����#��7�� 8(�3���'���)���&� ������!����. 

	)(�' �$�)��', ��3�����#)��� '���%) TDDFT %�� �)����) �3�(���# 3�0��7���� )���)  
� �0����%) �2Pc � 3�'�7�� �)�����&" /��(����)��# SAOP, B3LYP � LB94 3�()�&#)�� �%�#-
���#���������� ��0�)��� ����������(�" � 8(�3���'���)���&" �3�(���# 3� 8���0������(�'� 
3���;���� � �������#�����. 

���)���&* )�)��� 8(�3���'���)���&" �3�(���# 3�0��7���� )���) � �0����%) � 3��#����-
���' '���%) TDDFT 3�()�&#)��, ��� 3���$�)%)�7�* #(�)% # ���� #����� �� )��'�# )���) 
N
 � 3���/���*�&" )��'�# �0����%) ��,�. U�)����)� ���� ")�)(���������� 3���"�%)'� �) 
)��'& )���) N
 (2b2u 	 6b3g) � �) )��'& �0����%) �� (10b3u 	 6b2g). A�� ����������(�� ������-
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�)�& �%������& ��', ��� 3������& �)��� %�� H2Pc %��0�'� )#���)'�, #&3������&� �)(;� '�-
��%�' TDDFT # /��(����)�)" VWN � LB94 [ 21, 22 ]. 

���<��
�� 

�����%�#)�� 8��(������� �������� ���� '���(��& �2Pc � 3�'�7�� ����0���#�(�* 
�3�(����(�3�� 3�0��7���� � (#)���#�-"�'����(�" �)�����#, #&3������&" # ��)����)���*  
� ����)����)���* ������" /��(����)�) 3��������. �)���� ���� �2Pc '���%�' TDDFT  
� /��(����)�)'� LB94, SAOP, B3LYP 3�()�)�, ��� 3���$�)%)�7�* #(�)% # ���� #����� �� 
)��'�# )���) N
 � 3���/���*�&" )��'�# �0����%) ��,�. ��3���)#����� ������������0� 8���0�-
�����(�0� 3���;���� � �������#����� ����#�&" ')(��'�'�# 8(�3���'���)���&" � ����#����-
#��7�" ����������(�" ��> �3�(���# )���) � �0����%) %�'���������� �%�#���#���������� ��-
0�)��� 3� 8���0������(�'� 3���;���� � ��7���#����� ������#����#�� 3� �������#����� 3�-
(�# (# 2—8 �)�). � 8��* ���(� ������ �)���� '���%�' 	Q> # '�%��� Z+1 �#������ $���� (��-
��(��&' %�� '�%�����#)��� ��> �3�(���#, �)( ()( �$��3���#)�� #&��(�� ���3��� ��#3)%���� 
�������#�����* � �����������&" 8���0������(�" 3���;���* �)�����&" �3�(��)���&" ���$��-
�����* � 8(�3���'���)���&'� ���$�������'� ��> �3�(���# )���) � �0����%) H2Pc. 
�'3��(�-
�&* 8(�3���'���)���&* � ����������(�* (	Q> # '�%��� Z+1) )�)��� ���(�* ����(���& �3�(-
���# 3�0��7���� 3�()�)�, ��� 3���$�)%)�7�* #(�)% # ���� #����� 2p�-�� )��'�# N� (1,2)  
� ��. U�)����)� ���� �)"�%���� 3�� 8���0�� –2,3 8?, (����)� ")�)(���������� 2p�-�� )��-
'�# N� (1,2). 

 
�#���& �)$��& #&�);)�� $�)0�%)������ )%'������)��� ���"������) BESSY II, 3���)%-

��;)7�0� HZB-Berlin, ) �)(;� (���%��)���)' �����*�(�-U��')��(�* �)$��)����� ���"������) 
BESSY � �.?. �(����$�, �.?. Q�%����#�* �) 3�'�7� # 3�������� �3�(���#. 
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