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� ������ ������ ������ ���������!� "!����#�� "��$����� ����!���$���� %�#"������-
��!&�� ��'!(����)� #�����%������$ !�*�����*� ����+���, $ ��/��#"���$)� '�#-
��!���� Ni(II), Pd(II), Pt(II) # �������7�#���� �/���������. 8���/���, 7�� �!, ���"!��-
#�$ # �������������)� �/!�� MN2O2 ���������� 	����-�����*�����,, � $ ���"!��#�� 
# �/!�� MN2S2 �!� MN2Se2 "���#����� #��'�!�/���, %��-�����*������. �#����$!��� 
#$,/& ��+�� #�#��$�� ����!!����!�$ � �� �����������9 ($�!�7���9 "���*�'� "� !���� 
������)� �����$), #��"��&( #����7�#��� �*����7���9 �!, %��-�����*������ /� #7�� 
��+!�*�����*� $/������9#�$�, /���#����!�9 R � �����$ �/��� �/�������$�9 *��"")  
� ����#���!&��9 �#��97�$�#�&( %��- � 	����-�/�����$ ���"!��#�$.  
 
DOI: 10.15372/JSC20160302 
 
� # $ % � � & �  ' # ! � �: �$����$�, ����,, ��!���!,���, #��������, ��!���)� ���"!��-
#) ����!!�$, �������7�#��� �/������).  

������	� 

�/�7���( ��!���!,���*� #������, � ��/���-����7�#��� #$�9#�$ ��!���)� ���"!��#�$ 
���������������$���)� "�������)� ����!!�$ # A����$)�� �#��$���,�� (�������������)� 
�/!) MN2Y2 (Y = O, S, Se)) "�#$,F��� '�!&G�� 7�#!� �##!���$���9 (#�. �'/��) [ 1—5 ]), �� 
�#��$���� �����)� �#����$!���, 7�� "!�����)� ���"!��#) d8-����!!�$ (Ni2+, Pd2+, Pt2+) $ /�$�-
#���#�� �� #�#��$� !�*�����(F�� ������)� �����$ ��*�� #��'�!�/���$��&#, $ 	����- �!� 
%��-�����*�����,�. ����*���#��������)� �##!���$���, "�#!����� !�� [ 6—13 ], ��� � '�!�� 
������ [ 1, 14—16 ], "���/�!�, 7�� $ ��!�7�� �� O-#����+�F�� �/�������$)� ���"!��#�$ # ��-
�����������)� �/!�� NiN2O2 [ 1, 6, 7, 14 ], PdN2O2 [ 1, 7, 8 ] � PtN2O2 [ 9 ], �!, �����)� �����-
����� 	����-�����*�����,, S- � Se-#����+�F�� ���"!��#�� # �������������)�� �/!��� 
NiN2S2 [ 1, 10, 15 ], NiN2Se2 [ 11 ], PdN2S2 [ 10, 16 ], PdN2Se2 [ 12 ], PtN2S2 [ 13 ], PtN2Se2 [ 12 ] 
#$�9#�$���� %��-�����*�����,. ����"!����, �'G����, %�#"��������!&��, ���������, � ���-
�����, �"����!,(F�� ��!���!,���� #������� '�#-��!���$ d8-����!!�$ (Ni2+, Pd2+, Pt2+) # ����-
���������)�� �/!��� MN2Y2 (Y = O, S, Se) "��� �� ����� ��#����7��9 �������7�#��9 �����-
"�������. ���'�!�� "����'�� �������� �$����$�9 ����� %�����) !�*�����*� ����+���, �/�-
7��) $ '�#-��!���� Ni(II) # �������������)� �/!�� MN2Y2 (Y = O, S) [ 17 ]. 

Q�!&( ��#��,F�9 ��'��) ,$!,��#, �������7�#��� (# "���F&( �$����$�-����7�#��� ��#7�-
��$ ������� ������ ���������!� "!����#�� (DFT [ 18 ])) �##!���$���� $!�,��, #�#��$� !�*�-
����(F�� (������)�) �����$ �� ����#���!&��( �#��97�$�#�& 	����- �!� %��-�/�����$ '�#-
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��!���$ d8-����!!�$ (Ni2+, Pd2+, Pt2+) �� �#��$� �������7�#��� �/�������$ (1, �������������)� 
�/!) MN2Y2 (Y = O, S, Se)).  

 

 
 


$����$�-����7�#��� ��#7��) $)"�!���) # "���F&( "��*����) Gaussian03 [ 19 ] ����-
��� ������ ���������!� "!����#�� [ 18 ] # �#"�!&/�$����� *�'�����*� ���������!� B3LYP 
[ 20, 21 ] $ #�7������ # '�/�#�� 6-311++G(d,p) �!, ���"!��#�$ Ni(II) � '�/�#�� SDD �!, ���-
"!��#�$ Pd(II) � Pt(II). �)'�� ��#7����9 #���) �#��$�� �� ��/�!&����� ������7�#��� ��'�� "� 
"��������#�� ������$ DFT "�� �##!���$���� ��!���!,���*� #������, [ 22—24 ], $�!(7�, ��-
�����������)� #��������, [ 24 ]. �/�7���� �����*��������)� 	����- � %��-�/�����$ '�#-
��!���$ Ni(II), Pd(II), Pt(II) "��$����� "���� "�!��9 �"����/���� *�������� ��!���!,��)� 
#������� � # �7���� ��*�, 7�� �!, "!�#��9 �����*������ �#��$�)� ,$!,��#, #��*!����� %!��-
������� #�#��,���. V����7�#��� �/�'��+���, ��!���!,��)� #������� "�#�����) "�� "���F� 
"��*����) ChemCraft [ 25 ].  

��
�����* ��
�+ (�����+���� 	 	� ��
�/���	�) 

8�� �##!���$���� /�$�#���#�� ����#���!&��9 �#��97�$�#�� 	����- � %��-"!�����)� �/�-
����$ �/�������$)� '�#-��!���$ 1 (M = Ni(II), Pd(II), Pt(II); Y = O, S, Se) �� #�#��$� ��������-
������*� �/!� MN2Y2 ')!� �/�7��) ���"!��#), $�!(7�(F�� "�� ����� �/��� ����!&��( 
*��""� (R = Ph) �!� ���� $������� (R = H) "� ���!�*�� # "��$�����)� ����� �##!���$����� 
'�#-��!���$ Ni(II) # �������������)� �/!�� NiN2Y2 (Y = O, S) [ 17 ]. 


�� #!����� �/ "��$�����)� $ ��'!. 1 ��/�!&����$ ��#7���$ ����#���!&�)� %���*�9 �/���-
��$ �/�������$)� ���"!��#�$ 1 # R = H, ���'�!�� "���"�7����!&�)�� ,$!,(�#, 	����-�/���-
�), ���������/�(F��#, "!�#��� #�������� ����!!����!�$.  
 

	 � ' ! � � �  1  

!�����	���$� DFT-��	���� �	����	��
�$� '������ (�E, ���!/��!&)  
� �	����	��
�$� '������ � ���	�� �����$� ����(���� (�EZPE, ���!/��!&)  

	����- � %��-�������� ���
������ 1 (M = Ni(II), Pd(II), Pt(II)) 

O-#����+�F�� ���"!��#) 1 (M = Ni(II), Pd(II), Pt(II)) S-#����+�F�� ���"!��#) 1 (M = Ni(II), Pd(II), Pt(II)) 

������������)9 �/�! 
������������)9 �/�! 

NiN2O2 PdN2O2 PtN2O2 NiN2S2 PdN2S2 PtN2S2 R �/���� 
�E �EZPE �E �EZPE �E �EZPE

R �/����
�E �EZPE �E �EZPE �E �EZPE

                

R = H ����� 
)��  

0,0 
8,7 

0,0 
8,5 

0,0 
8,7 

0,0 
8,5 

0,0
8,0

0,0 
7,8 

R = H ����� 
)�� 

0,0
5,9 

0,0 
5,4 

0,0 
6,9 

0,0 
6,4 

0,0
7,1

0,0 
6,6 

R = Ph ����� 
)�� 

0,0 
8,2 

0,0 
8,2 

0,0 
8,1 

0,0 
8,0 

0,0
7,9

0,0 
8,0 

R = Ph ����� 
)�� 

0,7
0,0

0,7 
0,0 

0,1 
0,0 

0,2 
0,0 

0,0
1,1

0,0 
0,9 

Se-#����+�F�� ���"!��#) 1 (M = Ni(II), Pd(II), Pt(II)) 

������������)9 �/�! 
������������)9 �/�! 

NiN2Se2 PdN2Se2 PtN2Se2 NiN2Se2 PdN2Se2 PtN2Se2 R �/���� 
�E �EZPE �E �EZPE �E �EZPE

R �/����
�E �EZPE �E �EZPE �E �EZPE

                

R = H ����� 
)�� 

0,0 
3,4 

0,0 
2,9 

0,0 
4,2 

0,0 
3,7 

0,0
4,9

0,0 
4,3 

R = Ph ����� 
)�� 

1,5
0,0

1,5 
0,0 

2,1 
0,0 

2,2 
0,0 

0,3
0,0

0,4 
0,0 
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!��. 1. �/������ ��#"�!�+���� /���#����!�9 R � �����$ �/��� �/�-
������$�9 *��"") $ %��-�/������ '�#-��!���$ 1 �!, "!�#��� (a)  
        � �#!�����)�� "� !���� �����$ N—Y (() ����!!����!�$ 

 
j����� ����� $������� (R = H) �� ����!&��( *��""� 

(R = Ph) � �/�������$�*� ����� �/��� "��$���� � ����, 7�� 
����#���!&��, �#��97�$�#�& 	����- � %��-�����*��������)� �/�����$ #����$��#, /�$�#���9 
�� #�#��$� ��������������*� �/!� MN2Y2 (Y = O, S, Se) '�#-��!���$ 1 (#�. ��'!. 1). 	��, #�-
*!�#�� ��#7����, �!, ���"!��#�$ Ni(II), Pd(II), Pt(II) # �������������)� �/!�� MN2O2 	���� 
%���*���7�#�� /������ "���"�7����!&��� %��-�����*������, �!, ���"!��#�$ # ������������-
�)� �/!�� MN2S2 %���*���7�#��� ��/!�7�� ��+�� 	����- � %��-�����*�����,�� #�F�#�$���� 
���&G�, � $ ���"!��#�� # �������������)� �/!�� MN2Se2 '�!�� �#��97�$�9 �����9 ,$!,��#, 
%��-�����*�����, (#�. ��'!. 1).  

�#����$!����, /�$�#���#�& ����#���!&��9 �#��97�$�#�� 	����- � %��-"!�#��� �/�����$ 
���"!��#�$ d8-����!!�$ (Ni2+, Pd2+, Pt2+) �� #�#��$� ��������������*� �/!� MN2Y2 (Y = O, S, 
Se) ��+�� ')�& �����"������$���, �#���, �/ �#�'����#��9 ����������� O-, S- � Se-#����+�-
F�� G�#��7!���)� ����!!����!�$, ��/!�7�(F��#, #��"��&( "���*�'� ($�!�7���9 �*!� �) "� 
!���� ������)� �����$ N—Y (��#. 1, ��'!. 2), "� ���!�*�� # "��$�����)� ����� �##!���$���-
�� �/�������$)� ���"!��#�$ Ni(II) [ 17 ].  

�"!�F���)� O-#����+�F�� ����!!����!) (#�. ��'!. 2) �'�#!�$!�$�(� #�F�#�$���)� 
#����7�#��� �*����7���, �!, %��-�����*������ ��������������*� �/!� MN2O2 /� #7�� ��+!�-
*�����*� $/������9#�$�, /���#����!�9 R � �/�������$)� �����$ �/��� (#�. ��#. 1, �), 7�� ��!�-
�� %�� �����*�����( ��$)*����9 � "����"����!,�� "�!�7����� $ DFT-��#7���� %���*���7�-
#��� "���"�7����� 	����-�/�����$ ���"!��#�$ Ni(II), Pd(II), Pt(II) # �/!�� MN2O2 (#�. ��'!. 1). 
�!, S- � Se-#����+�F�� ����!!����!�$ (# ���!&�)� /���#����!�� (R = Ph) � �/�������$�*�  
 

	 � ' ! � � �  2  

!�����	���$� DFT-��	���� �����	�������� 
�����	�$ ��������%������� ���� MN2Y2  
(����� ��#��� M—N, M—Y � �������� ���	��%����������� ���� N—M—Y),  

�������$ �����	���� ���� � � �	��� Y � ���� � 
�����(� ��	����%���� 
� ����� �	���� N—Y  
� 	����- � %��-�������� ���
������ 1 (M = Ni(II), Pd(II), Pt(II); Y = O, S, Se; R = Ph)  

Y �/�! MN2Y2 
����*�����, M—N, Å M—Y, Å N—M—Y, *���. �(Y), *���. �(N—Y), *���. 
        

NiN2O2 ����� 
)�� 

1,940 
1,934 

1,850 
1,868 

92,8 
92,0 

130,6 
127,1 

  7,0 
22,0 

PdN2O2 ����� 
)�� 

2,054 
2,057 

2,006 
2,015 

91,6 
89,9 

127,9 
124,9 

  7,0 
24,0 

Y = O 

PtN2O2 ����� 
)�� 

2,048 
2,050 

2,023 
2,031 

92,1 
90,2 

127,1 
124,9 

  5,0 
22,0 

NiN2S2 ����� 
)�� 

1,932 
1,969 

2,247 
2,205 

91,6 
92,3 

105,5 
105,4 

39,0 
38,0 

PdN2S2 ����� 
)�� 

2,063 
2,107 

2,405 
2,360 

89,7 
90,0 

104,3 
103,5 

38,0 
39,0 

Y = S 

PtN2S2 ����� 
)�� 

2,059 
2,094 

2,422 
2,381 

90,1 
90,3 

104,8 
103,8 

36,0 
38,0 

NiN2Se2 ����� 
)�� 

1,926 
1,979 

2,372 
2,317 

90,6 
91,8 

  99,1 
100,4 

44,5 
41,0 

PdN2Se2 ����� 
)�� 

2,061 
2,124 

2,506 
2,448 

89,2 
89,9 

  99,2 
  99,4 

42,5 
42,0 

Y = Se 

PtN2Se2 ����� 
)�� 

2,060 
2,111 

2,520 
2,467 

89,5 
90,2 

  99,8 
  99,7 

41,0 
41,0 
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!��. 2. ��##7�����)� ��!���!,��)� 
#�������) 	����- � %��-�/�����$ 
���"!��#�$ 1 (M = Ni(II), Pd(II),  
               Pt(II); Y = S; R = Ph) 

 
����� �/���) ���������� /��7�-
��!&�)9 "���*�' "� !���� �����-
�)� �����$ N—S �!� N—Se, $�-
!�7��� �*!� ������*� � #�#��$!,-
�� ���!� 40° (#�. ��#. 1, (, ��'!. 2). 
	���� �#��+���� S- � Se-#����-
+�F�� ����!!����!�$ #�F�#�-
$���� ��/$���� $ "��#����#�$� /�-
��#����!� R $ %��-�����*������ 
��������������*� �/!� MN2Y2 
(Y = S, Se) (#�. ��#. 1, (), ��$�!�-
��, %���*���7�#��� ��/!�7�, ��-
+�� %��- � 	����-�/������� ���-
"!��#�$, 7�� "��,$!,��#, $ ��!)� 
$�!�7���� �E (�E = |E(	����) – 
– E(%��)|) ����#���!&�)� %���*�9 
(#�. ��'!. 1).  

�� ��#. 2 �/�'��+��) ��#-
#7�����)� ��!���!,��)� #����-
���) 	����- � %��-�/�����$ '�#-
��!���)� ���"!��#�$ Ni(II), 
Pd(II) � Pt(II) # �������7�#���� 

�/��������� (�������������)9 �/�! MN2S2), �� �����)� $���) ����7���)� $)G� #�F�#�$��-
�)� "���*�') S-#����+�F�� ����!!����!�$ "� !���� �����$ N—S. 
��"!��#) # ����������-
���)� �/!�� MN2Se2 ���(� ���!�*�7��( *�������(, "��7�� �!, 	����-�/�����$ "���"�7��-
��!&�� ����������, ���	��, � �!, %��-�/�����$ — ����������, �	�
��
�� (#�. ��#. 2). o�-
#!�$)� ����)� *�������7�#��� "��������$ �������������)� �/!�$ MN2Y2 (Y = O, S, Se) �!, 
���"!��#�$ Ni(II), Pd(II), Pt(II) "��$����) $ ��'!. 2. 

�!����� �������&, 7�� $ ��##�������)� S- � Se-#����+�F�� ���"!��#�� Ni(II), Pd(II)  
� Pt(II) �� �#��$� �������7�#��� �/�������$ (R = Ph) $�!�7��) �*!� "���*�'� ����!!����!�$ 
"� !���� ������)� �����$ N—S �!� N—Se $ 	����- � %��-�/������ "�����7�#�� #�$"���(� 
(#�. ��'!. 2). p�� #$�����!&#�$��� � ���, 7�� "������ ����*� "���*�'� S- � Se-#����+�F�� G�#-
��/$���)� ����!!����!�$ �� �"����!,��#, #����7�#���� ��+!�*����)�� $/������9#�$�,�� 
(��� #�F�#�$���� ��/!�7�(�#, �!, 	����- � %��-�/�����$ "�� "!�#��� #������� ����!!����-
!�$), � #$,/���, "��+�� $#�*�, # #�#��$�� ����!!����!�$. ��!�7�� $ #�#��$� ����!!����!�$ ��-
����)� �����$ #��) �!� #�!��� "����"����!,�� ��!)� "� $�!�7��� (���!� 105° �!, ����� #��) 
� 100° �!, ����� #�!���, #�. ��'!. 2) $��������!�7�#��� $�!����)� �*!) �(S) � �(Se), ���!�/�-
��, �����)� $ "!�����)� '�#-��!���� Ni(II), Pd(II) � Pt(II) # G�#��/$���)�� ����!!����!��� 
���'���, ��� ����7�!�#& ����� [ 5 ], /��7���!&��*� "���*�'� %��� ���!�$ "� !���� ������)� 
�����$ N—S �!� N—Se (#�. ��#. 1, ��'!. 2). � O-#����+�F�� ����!!����!�� $�!�7��) $�����-
���!�7�#��� $�!����)� �*!�$ �(O) *���/�� '�!&G� (���!� 130�), � $�!�7��� �*!� "���*�'� � "� 
!���� �����$ N—O, #���$��#�$����, ���&G� (#�. ��'!. 2), 7�� �'�#!�$!�$��� �!, %��-���-
��*������ #�F�#�$���)� #����7�#��� �*����7���, /� #7�� ��+!�*�����*� $/������9#�$�, /�-
��#����!�9 R � �����$ �/��� �/�������$�9 *��"") (#�. ��#. 1, �) � ��!��� %�� �����*�����( 
��$)*����9 "� #��$����( # 	����-�����*������9 ���"!��#�$ Ni(II), Pd(II), Pt(II) # ��������-
�����)� �/!�� MN2O2 (#�. ��'!. 1).  
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8�!�7����, �� �#��$���� DFT-��#7���$ /�$�#���#�& ����#���!&��9 �#��97�$�#�� 	����- 
� %��-�/�����$ �/�������$)� '�#-��!���$ Ni(II), Pd(II), Pt(II) �� #�#��$� ��������������*� �/-
!� MN2Y2 (Y = O, S, Se) #�*!�#���#, # ����)�� ����*���#���������*� ���!�/� ���"!��#�$, ���-
/)$�(F��� �� 	����-�����*�����( ��������������*� �/!� MN2O2 [ 1, 6—9, 14 ] � %��-
�����*�����( �/!�$ MN2S2 [ 1, 10, 13, 15, 16 ] � MN2Se2 [ 11, 12 ]. ��#7��) ��������� $�#"���/-
$��,� %�#"��������!&�� �#����$!����( ����������( �	�
��
�� �!, %��-�/�����$ S- � Se-
#����+�F�� ���"!��#�$ Ni(II), Pd(II), Pt(II) #� /��7���!&�)�� "���*�'��� ����!!����!�$ "� 
!���� ������)� �����$ N—S �!� N—Se.  

������ 

	���� �'��/��, �� �#��$���� �������7�#��*� DFT-����!���$���, #�����%������$ !�-
*�����*� ����+���, $ "!�����)� '�#-��!���� d 8-����!!�$ (Ni2+, Pd2+, Pt2+) # �������7�#���� 
�/��������� "���/���, 7�� �!, ���"!��#�$ # �������������)� �/!�� MN2O2 ���������� 
	����-�����*�����,, � /����� �����$ ��#!����� �� ����) #��) �!� #�!��� (�������������)� 
�/!) MN2S2 �!� MN2Se2) #�"��$�+����#, #��'�!�/����9 %��-�����*������. p��� ��/�!&��� 
�������#, $ #�*!�#�� # %�#"��������!&�)�� ����)�� � "���/)$��� #�F�#�$�$���� #$,/� ��+-
�� #�#��$�� ��������������*� �/!�, #�#��$�� � �����������9 G�#��/$���)� ����!!����!�$ 
($�!�7���9 "���*�'� "� !���� ������)� �����$), #��"��&( #����7�#��� �*����7���9 �!, %��-
�����*������ /� #7�� ��+!�*�����*� $/������9#�$�, /���#����!�9 R � �����$ �/��� �/�����-
��$�9 *��"") � ����#���!&��9 �#��97�$�#�&( 	����- � %��-�/�����$ '�#-��!���)� ���"!��-
#�$ Ni(II), Pd(II), Pt(II).  
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