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��������� ������������������� ������������ �-������������!"����� �����#�������$ 
[RuNO(NH3)2(NO3)3]. 
�����������%�&����� ����'� H6N6O10Ru: a = 7,6477(1), b = 
= 10,8404(2), c = 24,0168(6) Å, � = � = � = 90�, V = 1991,09(7) Å3, Z = 8, d�'& = 2,338 �/�!3, 
"��������������$ ���""� �212121. ��������� "�������� �# ���* ���������� ��+�����-
�����'* ��#��$;���'* ��!"������ �-[RuNO(NH3)2(NO3)3]. 
�!"���� ���������#����$ 
� ���� ;���'* ��� ��� ����;����� "���<��, "�������;�>�* � ��!?�&����A ��������. 
B�>����� "��*� ��������!� � ����, +������! �"���� � �C�����, ����A&��� "�� *������� 
� ��!����. ��������' ��"���������$ � ����'!� EXAFS ��$ +���� ��!"����� � � �����-
��&����!� ���&���!� !�����! %���C������ "�������� � ��#��&�'* %���C������*.  
 
DOI: 10.15372/JSC20170517 
 

 � * + � � - �  / � � � ": ������A, �����#���!"����', ���������!"����', �!!�����!-
"����', ����?������� $������ ��"����, �����������������'A �����#, ���&��' DFT. 

���&���� 

�#��������'� �������' ��*���� "�����?���� ����?�������� $������� ��"���� (�L	) ��-
���;�� #��&����M��� ����&����� C���'* �����* !������� "��������A ���""', "���!�>������-
�� � ���� �!��� ���?��M�'* �#���"�� [ 1 ]. ��!�!� ����, &�� +�� !�����' "��������$P� ����-
!�����P "�����&����P C������M, �* ����&�� � ��*���*, "����;�>�* #�*�������P, "�������  
� �$�� ���M!� ��;������M�'* "���������A. B "����P �&����M, +�� ����� $�����$, ��� �?��#���-
��� ����&�* �����������'* ���������A ������$ "�� ��������'����� ��*���� � ��#��<�P>�� 
��A����� ���"����'* !������&����* %�# � ������"���?�'* !����C�* [ 2 ]. ������ +%%�������$ 
��*������$ �'������$ ������������ ������$ �# ��������� �L	 �� ��* "�� �� ��#��?�����, &�� 
��$#��� � ���"���������! +���� !������ � ����* ��������* "� !����! ������'! ��!"�����'! 
%��!�!, "�����>���$ !�;�� �����'!� ������&���� #����!�;��'.  

	�! �� !���� �#������, &�� ��!�����P>�!� %��!�!� ��>���������$ ������$ � �#����-
����'* ��������* $��$P��$ ��!"����' �����#�������$ (RuNO3+), �����'� ����� �?����;��M 
!�����! �
 �"��������"�� "� *��������'! ���������'! "�����! � �?����� 1830—1960 �!–1 
[ 3 ]. �����M�'!� �������!�, ��"���$P>�!� ��������C�P ������$ �� ����+���&����A, $��$-
P��$ ������-, ������-, ���������-���', � ���;� !������' ���'. 

B"���M �� ���C� "��<���� ���� ������%���C�$ ������� ��!"������ ������$ � ����* ���-
�����* "���������M �������'!� !�����!� (*��!������%�$, +������C�$, +������%���# � �.�.). 
��$!�P ��������C�P ������-���� � ������P � �#��������'* ��������* ��������M ��?�P���M  
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���M�� � "�!�>MP �"��������"��, ���?���� ��%��!������A �# �����'* ���#����M �"��������-
"�$ L�� �� ��#�'* $���* [ 4—7 ].  

B ���������� �"����� ������M�� !������ [ 8, 9 ] "���&���$ �������������!"������ �����-
#�������$. ������ "������', �'���$�!'� ������!� � ������P %�#�, $��$P��$ ���������!��%-
�'!�, ��������"�&�'!� � �������?��#�'!�. ����A �# "��&�� �?��#�����$ ����* "�������� 
!�;�� $��$�M�$ "���!���#�C�$ �������������!"������ "���������! !�������'* ��- � NO3-
���"", ��� +�� ����������� ��$ ��!"������ ����$(III) [ 10 ]. �#?�;��M "���!���#�C�� ��� #�-
�������M +��� "��C��� !�;�� �� !����M�'* �����!�*, #�%��������� &���M ��������C����'* 
!��� � �����#���!"����� ������$ "��&�� ��$#���'!� � ��! �������!�.  

���?���� ��������'!� !����$!� ������!"������ ������������#�������$ $��$P��$ �!!�-
����!"����', "�����M�� !������' �!!���� � ���' ���M!� ?��#�� "� C���!� �$�� "���!����� 
(#��$�, ��#!��, ��"��M�'A !�!���, �"���?����M � �?��#�����P ��������'* ��$#�A � �.�.). ���-
��# � ������������ ���������'* *������������ ��������!!�����!"������ �����#�������$, 
�?��#�P>�*�$ � ���"��* �#��������'* ��������*, "�#����� �����M � �"���?�* ��������C�� 
������-���� � ������P � ��������* �L	, ���!����� �?��#�P>�*�$ ��!"������, �* ���������* 
����A&������ � "���&��M �����P %����!�����M��P ��%��!�C�P � �����$��� ������$ � +��* 
��������*.  

B ��?���* [ 11—13 ] ��!� �"����' !����' �����#� � ��#��M���' �����������������'* ��-
���������A !���- � ����������!!�����!"������ �����#�������$. 	�����������!"����' ����- 
� �-[RuNO(NH3)2(NO3)3] ���;� ?'�� ��!� ����� "���&��' [ 12, 13 ], ������ �* �������� ?'�� 
����������� �� ��������� �������'* ����'*. Z��MP �����$>�A ��?��' $��$���M ������������ 
�������$ ���������$ ������������!"����� �����#�������$ �-[RuNO(NH3)2(NO3)3] !�����!� 
�������������������� �����#� � DFT ���&����, � ���;� ��"���������� "���&���'* ����'*  
� ��#��M����!� EXAFS-�����������$, "����������� � ��?��� [ 12 ]. 

0
�����	����3�� ���3 

�%�4�' ��-[RuNO(NH3)2(NO3)3] (1-�����#�-2,4,6-����������-3,5-���!!��������A(II)). �� 
����'! [ 12 ], ��!"���� �-[RuNO(NH3)2(NO3)3] � ���� !�����������!��� "������������&����-
�� "���<�� �?��#����$ "�� ��"$&���� ����-[RuNO(NH3)2(NO2)2OH] � �#����A �������. ��$ 
"���&���$ !������������� �-[RuNO(NH3)2(NO3)3], "������'* ��$ �������������������� ��-
���������$, ��!� ?'�� ��#��?����� ������M�� ���$ !�������, #���P&�P>�$�$ � !�������! 
�#��!���A����� ����-���!!���-!
-�������������������#���!"����� � ���C������������A 
�#����A �������A. ���M !������� ��������M � �����P>�!�. ������� 0,015 � ��!"����� 
[RuNO(NH3)2(NO3)2(NO2)], �����#���������� "� !������� [ 14 ], #������� 1 !� 16 � HNO3  
� �'���;����� "���&����P �!��M � #���'��! ?P��� "�� ��!�����A ��!"�������. B ��#��M���� 
������ �#��!���A����$ �?��#�P��$ ;���'� ����M&��'� ��������' � ����;��'A "���<�� �-
[RuNO(NH3)2(NO3)3]: 

[RuNO(NH3)2(NO3)2(NO2)] + 2HNO3(���C.) = [RuNO(NH3)2(NO3)3] + NO2 + H2O. 
�����������%�&����� ������������ �#!��M&���'* ���������� "�������� �� ��%�����!��-

�� ����-RM4 (R = 192 !!, CuK�-�#��&����, Ni-%��M��, �������� �C������$C����'A � �!"��-
�����A ������!���C��A) � �?����� ����� 2� �� 5 �� 50�. �?��#C' �������� �����! ����! �� 
������P ������� ����������A ����C���A �P���'.  

�����������������'A �����# !������������ ��#!���!� 0,10�0,10�0,08 !! "������� "�� 
��!�����A ��!"������� �� ����!���&����! ��%�����!���� BRUKER X8 APEX (MoK�-�#��-
&����, ���%����'A !���*��!����, 16875 ����;���A � �?����� ����� � �� 2,80 �� 31,71�). ��-
���>���� ?'�� �&���� � "�!�>MP �-�����������$. 
�������' �-[RuNO(NH3)2(NO3)3], ����-
�$>���$ � ��!?�&����A ��������, �!�P� �����P>�� ������������%�&����� ����'�: ?�����-
%��!��� H6N6O10Ru, "��������������$ ���""� �212121, a = 7,64770(10), b = 10,8404(2), c = 
= 24,0168(6) Å, � = � = � = 90�, V = 1991,09(7) Å3, Z = 8, d�'& = 2,338 �/�!3. 
�+%%�C���� "����-
>���$ �������� 1,642 !!–1. ��������� ��<��� ���������'! !�����! �$;����� ���!� (���!' 
�������� ������#����' �# ��#�������� �����#�) � ���&���� � ���#����"��! (��$ H — �#����"-
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��!) "��?��;����. B�� ���&��' �'"�����' "� ��!"����� "�����!! SHELX97 [ 15 ]. ����&�-
���M��� #��&���� R-%������ ��$ 5757 ��#�����!'* ��%������ "�� 312 "���!����* ����� 0,0334, 
� ��$ I > 2	(I ) — 0,0288. �����!�! � !���!�! ������&��A +���������A "�������� ��������� 
1,089 � –0,675 e/Å3. 
��������' � ��"���'� "���!���' ���!�� � ���������&����A ��������� 
���������$ ��"��������' � ?���� ����'* ��������&����* �������� ICSD "�� ��!���! �SD 
Y 431366.  

���&��' "� !����� %���C������ "�������� (DFT) "�������' � "����� "�����!! ADF-2014 
[ 16—18 ]. p��!����&����� "���!���' ��!"����� �-[RuNO(NH3)2(NO3)3] �"��!�#������� � ��-
#���A %�#� � ��#��&�'* %���C������*: B3LYP [ 19 ], VWN [ 20 ], BP [ 21, 22 ], BLYP [ 21, 23—
25 ], OLYP [ 23—26 ], PBE [ 27 ], OPBE [ 26, 27 ], RPBE [ 27, 28 ], revPBE [ 27, 29 ] — � ��"��M#�-
�����! ?�#���'* ��?���� ��+A���������� ��"� TZP � QZ4P [ 30 ]. h��&���$ �"��!�#�������'* 
���� ��$#�A � ����� ���������� � ����'!� ���, ��$ �C���� �*���!���� �'&���$�� #��&���� 
�������� �?���P����� ���������$ (mean absolute deviation, MAD) � !����!��M���� �?���P���-
�� ���������$ (ADmax). ��"�������M�� �# ���!����&����* "���!����� �'&���$�� �!�>���� 
������$ � ������� �����#����""' � ���� !�;�� "�������$!� ����-��������������'* �����-
�����"". 

�� ��������� �"��!�#��������A ���!����� "�������� �'&������� ����?����M�'* !�� 
��#��$;������ ��!"����� � ��#���A %�#�. h��&���� MAD ����&����� ��$ ���* ����!'* ����A 
�"����� � �?����� 4000—400 �!–1, �������&����� �������� &���� ��$ ����?���$ ��� ������� 
��$ ���""' ������&�'* ����?���A ��"������$�� � +��"���!�����M�'! #��&����!. 

�����3��� � �7 �!��8&���� 

���49���/4�;<4;���� %//��$��"�%�. B ��������� �-[RuNO(NH3)2(NO3)3] "���������P� 
��� ������������%�&���� ��#�����!'� ��A����M�'� ��!"�����'� !������', �����'� ��#!�-
>��' � �?>�* "�#�C�$* (���. 1). ��� !������' �!�P� ��#��P �������C�P � +��!�������A 
$&�A�� � ��#��&�'A ��������'A ���� !�;�� ���!$ ����-��������������'!� ������-����-
��!�. 
�������C����'A "���+�� ������$ � �?��* ���&�$* — ����;���'A ����+��, � +�������-
��M��A "�������� �������� "�"���� � ����-"���;���$* ��*��$��$ "� ��� ���!� �#��� !������ 
�!!���� � "� ��� ���!� ��������� ������-�������. ������M�'� "�#�C�� #��$�' �����#����"-
"�A � ���!�! ��������� ����������""' �� ������! ������$���! Ru—ONO2 = 2,035 Å. B�����-
�'� ���', ���P&�P>�� ���! ������$, ������$P��$ �� �����M�'* 90� �� ?���� &�! �� 10,9�. 
���� !�;�� +���������M�'!� "�������$!� ���* ��#�����!'* ��!"������ �������$�� 68,8�. 

B���&��' ������'* !�;���!�'* ������$��A � �������'* ����� � ��!"�����'* &����C�* 
"�������' � ��?�. 1. ������� ������$��� Ru—NH3 ��;�� � �?'&�'* ��$ �����#��!!�����!-
"������ ������$ "������* [ 31—34 ] � �������$�� 2,100 Å. p��!����$ %���!���� Ru—N—O ��$ 
�?��* ��!"������ ���;� ����������$ � ����������'!� ����'!� [ 35—37 ] (������� #��&����  
 

 
 

 

�
. 1. �������� ���* ��#�����-
!'* !������ ��!"������ � ��-
!���C��A ���!�� � +���"�����-
        !� ��"���'* ����?���A 

 



������ �	��
	����� ����. 2017. 	. 58, Y 5  

 

1017

	 � ? � � C �  1  
%�&�����"� ������
� d (Å) 
 �������"� ���" 
 (����.) � ���$���� �-[RuNO(NH3)2(NO3)3] 

Ru(1) Ru(2) 
������$��� d ���� 
 ���� 
 

Ru(1)—N(1) 1,740(3) N(1)—Ru(1)—O(51) 174,28(12) N(2)—Ru(2)—O(81)   97,94(12) 
Ru(1)—O(51) 2,033(2) N(1)—Ru(1)—O(31)   97,31(11) N(2)—Ru(2)—O(71) 174,20(11) 
Ru(1)—O(41) 2,045(2) O(51)—Ru(1)—O(31)   79,07(9) O(81)—Ru(2)—O(71)   84,80(9) 
Ru(1)—O(31) 2,033(2) N(1)—Ru(1)—O(41)   95,60(11) N(2)—Ru(2)—O(61)   95,48(12) 
Ru(1)—N(9) 2,081(2) O(51)—Ru(1)—O(41)   87,22(10) O(81)—Ru(2)—O(61) 166,57(9) 
Ru(1)—N(10) 2,115(2) O(31)—Ru(1)—O(41) 163,48(9) O(71)—Ru(2)—O(61)   81,80(10) 
N(1)—O(1) 1,131(3) N(1)—Ru(1)—N(9)   94,20(12) N(2)—Ru(2)—N(12)   93,71(11) 
O(51)—N(5) 1,309(4) O(51)—Ru(1)—N(9)   81,16(10) O(81)—Ru(2)—N(12)   92,32(11) 
O(41)—N(4) 1,299(4) O(31)—Ru(1)—N(9)   85,38(10) O(71)—Ru(2)—N(12)   81,05(9) 
O(31)—N(3) 1,319(4) O(41)—Ru(1)—N(9)   83,43(10) O(61)—Ru(2)—N(12)   86,43(10) 
N(3)—O(32) 1,211(4) N(1)—Ru(1)—N(10)   94,97(13) N(2)—Ru(2)—N(11)   92,52(12) 
N(3)—O(33) 1,226(4) O(51)—Ru(1)—N(10)   89,51(11) O(81)—Ru(2)—N(11)   84,93(11) 
N(4)—O(42) 1,221(4) O(31)—Ru(1)—N(10)   90,59(10) O(71)—Ru(2)—N(11)   92,81(10) 
N(4)—O(43) 1,214(4) O(41)—Ru(1)—N(10)   98,53(11) O(61)—Ru(2)—N(11)   94,87(11) 
N(5)—O(52) 1,215(4) N(9)—Ru(1)—N(10) 170,38(10) N(11)—Ru(2)—N(12) 173,48(10) 
N(5)—O(53) 1,222(5) O(1)—N(1)—Ru(1) 177,5(3) O(2)—N(2)—Ru(2) 179,9(4) 

Ru(2) N(5)—O(51)—Ru(1) 126,1(2) N(8)—O(81)—Ru(2) 122,2(2) 
Ru(2)—N(2) 1,723(3) N(4)—O(41)—Ru(1) 123,02(19) N(7)—O(71)—Ru(2) 128,1(2) 
Ru(2)—O(81) 2,025(2) N(3)—O(31)—Ru(1) 123,91(19) N(6)—O(61)—Ru(2) 121,58(18) 
Ru(2)—O(71) 2,036(2) O(32)—N(3)—O(33) 125,5(3) O(82)—N(8)—O(83) 123,6(3) 
Ru(2)—O(61) 2,052(2) O(32)—N(3)—O(31) 120,1(3) O(82)—N(8)—O(81) 120,0(3) 
Ru(2)—N(11) 2,106(3) O(33)—N(3)—O(31) 114,4(3) O(83)—N(8)—O(81) 116,3(3) 
Ru(2)—N(12) 2,101(2) O(43)—N(4)—O(42) 123,3(3) O(72)—N(7)—O(73) 123,7(3) 
N(2)—O(2) 1,143(3) O(43)—N(4)—O(41) 117,3(3) O(72)—N(7)—O(71) 116,6(3) 
O(81)—N(8) 1,306(4) O(42)—N(4)—O(41) 119,4(3) O(73)—N(7)—O(71) 119,7(3) 
O(71)—N(7) 1,302(3) O(52)—N(5)—O(53) 125,1(3) O(63)—N(6)—O(62) 123,6(3) 
O(61)—N(6) 1,307(3) O(52)—N(5)—O(51) 115,1(4) O(63)—N(6)—O(61) 119,4(3) 
N(6)—O(62) 1,224(3) O(53)—N(5)—O(51) 119,8(3) O(62)—N(6)—O(61) 116,9(3) 
N(6)—O(63) 1,211(4)     
N(7)—O(72) 1,212(4)     
N(7)—O(73) 1,221(4)     
N(8)—O(82) 1,220(4)     
N(8)—O(83) 1,222(3)     

 
1,731 � 1,137 Å, 178,7�). ������� ��!����M, &�� C������M�'A ���! �!�>�� �# +���������M��A 
"�������� � ������� �����#����""' �� 0,19 Å � �?��* ��#�����!'* !�������*. ��� ����&��� 
"�����&���� ���"����� �� #��&����! 0,2 Å ��$ ��!"����� !
-[RuNO(NH3)2(NO3)2(H2O)](NO3) �  
�H2O [ 11 ], ���;� �!�P>��� ��� ��������������'* ������-���� � !
-"���;���� � �����#�-
���""�. ��$ �����#��!!�����!"������ ����� �!�>���� �������$�� �� 0,10 [ 38 ] �� 0,16 Å [ 39 ]. 

������� #��&���� ���� ��$#�A ������$ � ��������������'!� ���!�!� ��������� ������-
������� �������$�� 2,037 Å. 	���� ������$��� "�"����� ��� � �������� 2,035—2,075 Å ��$ �#-
�����'* ���� ��$#�A ������$ � ��������������'! ������-������! [ 11—13 ], ��� � � �������� 
2,035—2,110 Å ��$ ���� ��$#�A � ��������������'!� !�������!� ���' [ 40—44 ]. �����' �?-
#��� [ 45 ] ��!����� ������*�!�&����� ���?������� ������-������� � ��������&����* �������- 
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��$*, �����'� *��������' ��$ ��* � � "���&����! ��>�����. 
�������C�$ ���!� ���������  
� ������P "������� � �����&���P ����' ��$#� O�����—N (������� #��&���� 1,308 Å) � �!��M<�-
��P ����' ���!����M�'* ��$#�A N—O (������� #��&���� 1,218 Å). ����� ��!����M, &�� ������A 
���� O—N—O � ����������""� �������$�� 120,0�, ����� ��� ���������'A ���� O�����—N—O���! 
����� 117,9�, � ���� !�;�� ���!����M�'!� ���!�!� ��������� �����&������$ �� 124,1�. 


�������������'� !������' �!!���� �?��#�P� ���M ��������'* ��$#�A � ���!�!� �����-
���� ������-�������, &�� "�����P���������� �� ���. 2. 
���&�A<�� ������$��$ NNH3—ONO3  
� HNH3—ONO3 �!�P� �C���� 2,95 � 2,10 Å, ������� ;� ������$��$ �������$P� 3,06 � 2,24 Å ����-
����������. �������' "������ ��"� ����;��' 13 �������!� ��!"�����!�, ����� ��� �* �����-
�� ������� ��"� �!�P� 11 ������A. ������$��$ !�;�� C�����!� Ru—Ru ���M���P��$ �� 5,828 
�� 7,882 Å. B ��������� ���������$ !�;�� �'�����M ������'� ����, ��$#���'� ��������'!� 
��$#$!�, "��&�! !�;������� ������$��� �������$�� d[020] = 5,420 Å. 

���49���9�"=%+�/<�� %//��$��"�%�. ��%��������!!' "�������, "���&��!��� "� !���-
���� [ 12 ], ����&�P��$ �� �������&����A ��%��������!!', "���������A ��!� "� ����'! !���-
��������M���� �����������$ �-[RuNO(NH3)2(NO3)3], "���&������ "� !�������, �"������A  
� �����$>�A ��?���. ��� ��������M������ � ��!, &�� �����# ��!"����� �-[RuNO(NH3)2(NO3)3] 
"� +��! ���! ��#�'! !�������! "������� � �?��#�����P ���������&����* %�# ��#��&���� 
�������$. ����'� ��������%�#����� �����#� "���#'��P�, &�� "������������&����A �?��#�C  
�-[RuNO(NH3)2(NO3)3], �?��#�P>�A�$ � ����C�� ����-[RuNO(NH3)2(NO2)2OH] � �#����A ��-
�����A "�� "��'<����A ��!"������� (!������� [ 12 ]), ���������#����$ � !���������A �����-
���, "��������������$ ���""� P21/c. B#��!���A����� [RuNO(NH3)2(NO2)(NO3)2] � ���C�����-
�������A �#����A �������A "�� ��!�����A ��!"������� (!�������, ��"��M#������$ � �����$>�A 
��?���) "������� � "���&���P �����A "���!��%��A !���%���C�� �-[RuNO(NH3)2(NO3)3], ���-
������#�P>�A�$ � ��!?�&����A ��������, "��������������$ ���""� �212121.  

�������� !���������A !���%���C�� �-[RuNO(NH3)2(NO3)3] ����������� !�����! �"��-
������"�� EXAFS � �"����� � ��?��� [ 12 ]. B ��?�. 2 ��$ ��������$ "�������' ����'� EXAFS 
� ��� ��$ ?��#��* "� �������P ����-���������- � �-�������������!!�����!"������ ���-
��#�������$. 


�� !�;�� �����M �# ����'* ��?�. 2, !���� EXAFS ������M�� #��'<��� ������$��$ !�;�� 
���!�!� � �?��* ���&�$*. ������� �?���P���� ���������� (MAD) �������$�� 0,025 Å ��$ ��- 
 

 

�
. 2. �����C�$ ���������&����A 
��������' �-[RuNO(NH3)2(NO3)3] 
                   ����M ��� X 
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	 � ? � � C �  2  
'�
�" ��(�� (Å) � ���$����"� ���
!�� ����-[RuNO(NH3)2(NO3)2(H2O)]+ 
 �-[RuNO(NH3)2(NO3)3]  

B�>����� ����-[RuNO(NH3)2(NO3)2(H2O)](NO3) �H2O �-[RuNO(NH3)2(NO3)3] 
���, ��!?�&����$  

����� EXAFS [ 12 ] ��� [ 11 ] EXAFS,  
!���������$ [ 12 ] Ru1 Ru2 

Ru—N  1,749(2) 1,727(2) 1,745(7) 1,740(3) 1,723(3) 
Ru—O1  2,058(6) 2,0323(15) 2,054(8) 2,033(2) 2,025(2) 
Ru—O2  2,063(6) 2,037(2) 2,058(8) 2,033(2) 2,036(2) 
Ru—O3  2,064(6) 2,0383(11) 2,059(8) 2,045(2) 2,052(2) 
Ru—N1  2,113(6) 2,087(2) 2,108(8) 2,081(2) 2,101(2) 
Ru—N2  2,125(6) 2,098(2) 2,120(8) 2,115(2) 2,106(3) 

 
�������������!"�����, ��"��M#�������� � ��&����� !����� ��$ EXAFS �����������$, � ����� 
0,017 Å ��$ ��#��&�'* !���%���C�A ������������!"�����, �����'A ?'� C����'! �?�����! 
�����������$. ����� ��!����M, &�� #��&���� MAD #��&����M�� !��M<� ��#��&�$ � �����* ��$-
#�A ��������������'* !������ �!!���� � ������-������. ��� "�#���$�� � �������&��A ���-
�������MP "���"������M ��" ����������������� ���!�, ��*��$ �# #��&���A ���� ��$#�A, ����-
�������'* !�����! EXAFS. �� ��������� ����'*, "��������'* � ��?�. 2, !�;�� ������M �'-
��� � ��!, &�� �#!������ ���������&����A ��<���� �-[RuNO(NH3)2(NO3)3] � !���������A �� 
��!?�&����P �� "������� � #�!���'! �#!�����$! � "����A ��������C�����A �%��� ������$. 


�"�4���->%�%+�/<%� �"/+�4-. p��!����&����� "���!���' ��!"�����'* &����C, ����� 
��� ����' ��$#�A !������ � �������!�, ����' ��$#�A � ��������������'* &����C�*, � ���;� 
�����'� *�������������, $��$P��$ ���?�'!� ���!����&����!� ����&���!� ��$ ��������$ ���-
����&����* ���&���� � +��"���!�����M�'!� ����'!�. B ��?�. 3 ��"��������' ���!����&�����  
 

	 � ? � � C �  3  
��$�������
� DFT �������  )�$��
������	�"�
 #���"�
 

Ru(1) Ru(2) �
 �"����, �!–1

�����  
��$#�, Å ����, ����. �����  

��$#�, Å ����, ����. ����C��- 
���/?�#�� 

MAD ADmax MAD ADmax MAD ADmax MAD ADmax

d, Å �NOON,  
����. (NO) MAD 

BP/TZP 0,038 0,067 2,05 10,09 0,038 0,072 1,71 4,45 0,202 124,5 1857 53,1 
BP/QZ4P 0,028 0,060 2,08 10,18 0,028 0,065 1,72 4,25 0,195 123,6 1873 40,2 
BLYP/TZP 0,052 0,090 2,04 10,91 0,052 0,096 1,91 5,21 0,208 129,1 1807 60,6 
BLYP/QZ4P 0,042 0,078 2,15 10,73 0,042 0,084 1,84 4,88 0,189 124,6 1831 48,0 
OLYP/TZP 0,041 0,088 2,02 10,90 0,041 0,083 1,75 4,23 0,189 117,7 1870 55,2 
OLYP/QZ4P 0,026 0,053 2,19 11,05 0,026 0,054 1,95 4,27 0,174 117,4 1910 36,8 
PBE/TZP 0,037 0,066 1,98 10,24 0,037 0,072 1,71 4,19 0,205 121,6 1863 43,2 
PBE/QZ4P 0,026 0,058 2,04 10,44 0,027 0,064 1,71 4,23 0,188 120,0 1885 41,1 
OPBE/TZP 0,028 0,069 2,02 10,20 0,028 0,068 1,74 3,45 0,185 113,9 1922 30,6 
OPBE/QZ4P 0,014 0,035 2,16 10,71 0,013 0,035 1,92 3,93 0,173 116,7 1963 39,4 
RPBE/TZP 0,050 0,088 1,99 10,91 0,050 0,088 1,72 4,29 0,200 120,0 1831 43,1 
RPBE/QZ4P 0,037 0,069 2,10 10,91 0,037 0,075 1,80 4,21 0,183 117,8 1862 44,4 
revPBE/TZP 0,048 0,082 2,00 10,68 0,048 0,083 1,71 4,36 0,201 121,5 1838 41,8 
revPBE/QZ4P 0,034 0,065 2,10 10,77 0,034 0,071 1,80 4,32 0,194 119,9 1868 39,1 
VWN/TZP 0,014 0,035 1,98 9,35 0,016 0,039 1,85 4,97 0,213 126,4 1946 37,6 
VWN/QZ4P 0,015 0,031 2,00 9,58 0,017 0,035 1,80 4,50 0,198 125,7 1954 34,1 
B3LYP/TZP 0,028 0,057 2,10 9,84 0,029 0,056 1,44 3,17 0,188 107,4 1965 33,9 
B3LYP/QZ4P 0,021 0,052 2,09 9,72 0,023 0,048 1,38 3,13 0,179 106,9 1976 37,5 
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"���!���', "���&���'� !�����! ��� (�!. ��?�. 1), � �* �������&����!� #��&���$!�, ����&�-
����'!� � ������M��* %���C������* � ��"��M#������! ��#��&�'* ��?���� ?�#���'* %���C�A. 

�# ����'* ��?�. 3 �����, &�� ��$ ��#��&�'* ?�#���� � %���C������� ������� �?���P���� 
���������� ��$ ���� ��$#�A ���M������$ � ���"�#��� �� 0,013 �� 0,052 Å, � �������� ��#?���� 
#��&���A MAD ��$ ����� � ��!"����� �������$�� 1,98—2,19� ��$ !������ "������ ��"� � 1,38—
1,95� — ��$ !������ ������� ��"�. V��� ���������M ���������M�'� ���������$, �� !�;�� #�!�-
���M, &�� ���"�#�� ��#?���� #��&���A MAD ��$ ����� ��>�������� �;�. ��!���!, &�� ���&��' 
"�������' ��$ ��!"�����'* &����C � ��#���A %�#�, � �����������������'A �����# �'"����� 
��$ ���������, � ������! ��!"�����'� &����C' "����� �"������' � ���!����&����� "���!���' 
&����&�� �"�����$P��$ �#��!���A����$!� � �������!� ��!"�����!�. ��-����!�!�, ���������� 
���&���'* ����� �� ���������� �"��������'* #��&���A �?��������� �!���� ����! �#��!���A-
�����!. ��� *���<� ����� �� "��!��� ����������� ���� !�;�� "�������$!� ���* ����-
��������������'* ������-�������: ��$ ��!"����� c Ru(1) ��������'A ���� N—O—O—N !�;-
�� ����-��������������'!� ������-������!� �������$�� 21,9�, ����� ��� ��$ ��!"�����  
� Ru(2) — 94,3�. ���&����� #��&���� +���� ���� �>� ?��M<� � �'?�� %���C������ ���#'���� 
��#��&����M��� ���$��� �� ��� ����&���. ��������� � +��"���!�����M�'!� ����'!� "���#���, 
&�� �����&<�! �?��#�! ���!����P ��!"����� �-[RuNO(NH3)2(NO3)3] �"��'���� ���&�� � ��-
"��M#������! %���C������� � ?�#���'!� ��?���!� VWN/TZP, VWN/QZ4P ��� OPBE/QZ4P. 

�����! ��;�'! ��#��M����! ���&���� $��$���$ �������&����A ����?����M�'A �"���� !�-
�����', �����'A !�;�� ��"��M#����M ��$ �����"����C�� +��"���!�����M�'* ����'* � ����-
����$ "���� "����>���$ � �
 �"����� � �"��������'! ��"�! ����?���A. ��$ �����#���!"���-
��� !������� *���������A ���?������MP �
 �"����� $��$���$ "����� "����>���$ � ���"�#��� 
1700—1950 �!–1, �?����������$ �������'! ����?����! �����#����""'. B &��������, ��$ ��-
������������ ��!"����� (NO) 1926 �!–1 [ 12 ]. ���!��M<�� ����&�� �������&���� ����&����-
��A &�����' "����>���$ �� +���� #��&���$ ����?���$ �����#����""' � ���!��M<�� ������� 
�?���P���� ���������� ��$ ���A �����M��A �?����� �"����� ��?�P�����$ ��$ %���C������� 
VWN ��� OPBE. 


�� �'$������M "�� ��"���������� ���&���'* ����'* (���!����&����* � �"��������"�&�-
���* *������������) � ��#��M����!� +��"���!�����, %���C������!�, �?��"�&��<�!� �����&-
<�P �*���!���M +��* "���!�����, $��$P��$ VWN, OPBE � B3LYP. ����� ��!����M, &�� ��$ 
������ ��?������� %���C������, ��� B3LYP, ?��M<�� ���&����� ���!$ �� ���� ��>���������� 
���&<���$ ��#��M�����, �����'� �����;�!' � ��A ;� ��&����MP "�� ���&��� � %���C������ 
OPBE ��� VWN. 

	���! �?��#�!, ��!� ���������� �*��������#����� ��!?�&����$ !���%���C�$ �-���-
����������!!�������#���!"����� ������$. ����#���, &�� �������&����� ���&��' "� !����� 
%���C������ "�������� � �������'* %���C������* ��P� ��#��&����M�'� ���������$ �� �����-
����'* ����'*, ������!'� � ���������$!� �� ����'* EXAFS. �"�������' %���C�����' ��$ 
���&��� ����?����M�'* �"������ "����>���$ � *���<�A �*���!���MP � +��"���!�����M�'!� 
����'!�. 

 
�����' �'��;�P� ?�����������M �.�. B����M��� #� �"��������� �������� ����������  

� ������������ "��������������A ���""' !���������A !���%���C�� �-[RuNO(NH3)2(NO3)3] 
"� ����'! ��������%�#����� �����#�. 
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