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�������� ������ ����������� ��������!��!� "�##� trHbN, $ �����$ ������"� $��%!� 
"�&��� (ONOO) �� ���&��&��', *�!+��' � ���&��&�� ������!�!��!�� ! �!������"� ��!�-
�� $ "�+�$�' 1�+�. 4���������6 ������6;!6 ����#������ #���%�# �
��< ��! ���!#!-
+�;!! "��#���!! $��' ���&��&��. � ������$� ������$�� #����&�6���� ��*!����' (��) 
!����=+�$��� �����!+�$����� ��. � $����$�' 1&��;!! #���%� �
��< +�%��� %$� 
��%����������$� �����"� $+�!#�%�'��$!6 (CAS): ��%����������$� 3d-��*!����' ���#� 
>���+� ! ��%����������$�, ��!��$�?B!� �!#!����!� �$6+! $ ������!�!��!��, ��� �$6-
+�$�?B!� ! ��+����6?B!� �� ��?� ��*!���= �%��' ����%������' ����������' ���� 
�� 1��"#���� O2. � �����$ �!���#� $��?���� %$� #����&�� $�%�. <�����!�!��!���6 
���&��&�� ����#������ $ %$&� ��+�!���� ��!��$�� �����6�!6�, ������� ����$����$&?� 
�!�"�����#& ! ��!������#& �����6�!6# ���"� ��!��� $ "�+�$�' 1�+�, "%� ����*����=��' 
������ ��������!+&���6 �������#! ���6%�� (70—30) �#–1. �*�&>%����6 +�B!���6 ����-
;!6 ���!$��"� ;����� �&*���&��+��' ������!.  
 
DOI: 10.15372/JSC20160103 
 
� � � � � � � �  � � � � �: ���&��&�� "�##�, ���#�!�!����!� �������, O2/NO �!#!6. 

 
<�����!�!��!� (ONOO)L �*��+&���6 $ "�+�$�' 1�+� $ ��+&�=���� $+�!#�%�'��$!6 ��!��� 

2��  � ��%!����# NO 

 NO + 2��  = (ONOO)L (1) 
! ���%���$�6�� +���!���=��' !������ $ *!��!#!����!� ���;����� ��� �!�=��' ��!��!���=, �� 
&��#!�����6 ���6%& � ���!#! ��!*���� !+$�����#! ���!%����#!, ��� 2�� , OH�, H2O2. 4�������-
��� ������!� ! "��#���!6 (ONOO)L ����Q� !+$����� !+ �$����$�-�!#!����!� �������$ [ 1, 2 ],  
$ ��# �!��� ! $ $�%� [ 3 ]. �!������' ��!�� 3NO�  � �!##���!�' ���$!�=��"� ���&"��=�!�� D3h 
���%���$�6�� ����$��� �����6�!� �!���#� (NOOO)L. �*��+�$��!� ��!��� 3NO�  $ ��%� ����;!! 

 NO + 2��  � 3NO�  (2) 

$ "�+�$�' 1�+� +���&%����, ����"�&��!��$�� (ONOO)L � 3NO�  �� ���!���%!� $$!%& +���!���=-
��� ���!$�;!����� *��=���$ [ 4 ]. � ��!�&���$!! >� $��%6B�"� $ �����$ "�##� >���+� ����;!6 
(2) �����$!��6 $�+#�>��' ! ���#��!����! +��!��$����6 ��� 
 NO + �2 + Fe(II) � 3NO�  + Fe(III). (3) 

� ����;!! (3) $ �����$� ���!$��"� ;����� "�#�"��*!��, ���&��&�� trHbN (truncated hemo-
globin N) �&*���&��+��' ������! M. tuberculosis, �&B���$���� ��!�&���$!� #����&� $�%�, ���-
��*��$&?B!� ��+��$& �$6+! Fe—ONO2 #�>%& >���+�# ! �!������# ��!���#. 
�� ���%��$!� 
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����!�����"� �11���� ��!*��=Q!' !������ ���%���$�6�� $ ��&��� ��!��� (NO3)L $+�!#�%�'��-
$!� � %$&#6 #����&��#! $�%�, �����%�!� $��?���� �!>� $ �����$ �!���#�. <&�= #!"��;!! 
��!��� (NO3)L $ *����$�' #���!;� ��!��� $ �!�����&�� (�#. [ 5, 6 ], "%� ��!$�%��� *!*�!�"��-
1!6) ! ����%��6���6 �� #��� &%����!6 �� >���+� �� $��' $���6�����! $+�!#�%�'��$!�# � 1��"-
#����#! �#!���!���� GlnE ! TyrB, � ������#! ���� ��!�� �$6+�� $�%���%��#! �$6+6#!. �+�!-
#�%�'��$!� �!������"� ��!���, ��$�� ��� ! ������!�!��!�� � $�%�', $ �*Y�#� �� ��+�&Q��� 
���&��&�& ��#������ [ 3, 4 ]. <��;��� (3) 6$�6���6 ��?��$�# $ ���!#��!! +�B!���' ����;!! 
*�;!��� �&*���&��+�. 4���������' ! ����*����=��' ������ ��!���$ (ONOO)L ! (NO3)L ���%-
�������� !����%�$���6 (�#., ����!#��, [ 7, 8 ] ! ;!�!��$���&? ��# �!�����&�&), ��! !#�?�  
$ ����$��# ����������# �����6�!! ��$��' �&�? ��!�. 

<�! �*�!>��!! ��!��� NO� $ ����$��# ����������# �����6�!! (���# 3�–) � #����&��' �!-
�����%� �2 (���# 3� g

� ) $�+#�>��� ��!��$�� �����6�!6 �*Y�%!�����' �!���#� ��$�� S = 2, 1, 0. 
	�!������� �����6�!� ������!�!��!�� 6$�6���6 �$6+����# ! ��������!+&���6 *��=Q�' %�!��' 
�$6+! NO, ��� #�>�� ����#���!$��=�6 ��� %!#����6 1��#� (OO�NO)L ������!�!��!��, %�!�� 
�$6+! r(O—N) � 2,885 Å [ 4 ]. �����6�!� (OO�NO)L �� ��!��# S = 2 ��&���'�!$� [ 4 ]. 

����;!6 (3) !%�� $ ������!, $ �����$ ������' $��%6� 1��"#���� �#!���!���� (�#., ����!-
#��, [ 5, 6 ]), ��!�&���$!� �����%�!�, $�+#�>��, ! ��+%��� &���$!6 �*��+�$��!6 �� �������' 
���%!! ��!��� 3NO� , ���#� (3) 1!��!�&�� ���%&�� ����;!!, �� �� �� �&�=. ��+�!���� $�����, �� 
#�>�� �! ����;!6 (3) ��+$!$��=�6 �� %�&"�#& �����&, � !#����: 
 NO + �2 + Fe(II) � (ONOO)L + Fe(III). (4) 
� ���$�' ����! (4) ���%����"����6 $�+#�>��# �*��+�$��!� ������!�!��!�� $ ����$��# ��-
���6�!!, $�+#�>��, ! $ &��#6�&��' $�Q� %!#����' 1��#�. <��%���$�6�� !������ ������ ����-
������"� ������!6 $��"� ��#������, ��� 6$�6���6 *���� ����!��!���' #�%��=? $ ����� ���!-
#��!6 ����;!' (3) !�! (4). 4��� ��#����� $��?���� 1�������1!�!� (FeP), !#!%�+�� (�3N2H4), 
��!��� 3NO�  !�! (ONOO)L $ ��+�!���� ���&��&���� 1��#��, � ���>� %$� #����&�� $�%�. 
���#6�&��� ��!��� $�+�!��?� $ ��+&�=���� �������� +��6%� � FeP �� (ONOO), !+�*��>��!� 
���&��&� ��!$�%!��6 �!>�. 

�+$�����, ��� ������ ����������� ��������!��!� ������!�!��!�� ���*&�� %����=��"� &��-
�� ����"!! ����������' ������6;!! [ 1—3 ]. <�! ������� ��+�!���� ��!��$�� �����6�!' 
(ONOO)L $ [ 4 ] *��! !����=+�$��� ��+�!���� $��!���� #��"����1!"&��;!����"� #���%� ��-
#���"����$����"� ���6 (�
��<). 4��� >� #���% !����=+&���6 �!>�. <�!�6�� ���%&?B�6 ��-
���%�$����=����= !+��>��!6: 1) $�*�� *�+!�� �� ���#� >���+�; 2) ������ ����$��"� ! ���$�� 
$�+*&>%����� �����6�!' FeP; 3) ��!���!� ���&��&�� �!�� ������!�!��!�� ! �!������"� ��!�-
�� $ #����&�6���# ��#������. <�! ������� ���&��&�� ���%&�#���!$����6, ��� $����$�6 1&��-
;!6 6$�6���6 ��*��$����' 1&��;!�' ��������� S2. ��!��� (ONOO)L ! (NO3)L !#�?� $ ����$-
��# ����������# �����6�!! ��$��' �&�? ��!�. ^�#��� ������!�!��!�� �� �"� %!#���&? 1��-
#& $ ����;!! (4) �����$�>%����6 !+#����!�# ��!��, ������%�# �� %�&"&? ��$�������= �����-
;!��=��' ����"!! (PES). � ��&��� "�+�$�' 1�+� $ �*����! �����=��"� #!�!#&#� ��!��� 
(ON�OO)L !#��� #���� �����!����! ������ ��$��%��!� ������ ����"!' �!�"�����"� ! ��!-
������"� �����6�!' [ 4 ], ��� �*��"���� !+#����!� ��!�� $ ��%� ����;!!. ������� � ���!# ���-
;����# &$��!�!��6 $ �����%��� $��#6 (�#. �*+����� ����=! [ 9, 10 ]). 

<�����%!# � �������# ����������"� ������!6. ��! $�������� �� ���"��##� 
GAMESS(2009) [ 11 ] #���%�# �
��< $ $��!���� �"���!�����"� ���!$��"� ����������$� 
(RAS) [ 12 ]. �!���#� ��������!+&���6 �&B���$����# ��������# +��6%� � >���+����1!�!��$�"� 
���=;� �� ��#����� [(O2NO)(H2O)2], ������' ��!�*������ ���!;����=��' �11���!$��' +��6%. 
����$��6 ���= ��!��%��>!� ���#& >���+�. <����;!��� !��!+�;!! (IP) >���+� (���$�', $����' 
! ����!' �����;!���) +�#����# �*��+�# +�$!�6� �� $�*�����"� *�+!�� ! �� ��������' ���#�. 
��>�� $�+�!��&�= �&B���$����6 ��+�!;� $� $����# ! ����=�# �����;!���� !��!+�;!! ��! &�-
��$!! ����Q�' $��!�!�� ���$�"�, #�>�� !#��= #���� ! �*�����6 ����!��. �� ���#� >���+� $�-
*��� ���;!��=��' *�+!�, �*�����!$�?B!' ��!�#��#�� +�����!6 ���$�� ���� �����;!���$ 
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   	 � * � ! ; �  1  

�����
 ��

��� � ���
���	�� ����!	��� 	���	 Fe � �
���	"  
ROMP2 � CR-CC(2,3) � �	!��
 6-31G*(s,p,d) 

ROMP2 CR-CC(2,3) 
^��6% 	��# 

E, ��. �%. IP, �� E, ��. �%. IP, �� 
Exp. IP, �� 

Fe0 5Dg L1262,604250   7,427 –1262,627364   7,715   7,896 
Fe+ 6Dg L1262,331313 15,96 –1262,343845 16,02 16,18 
Fe2+ 5Dg L1261,744718 30,26 –1261,755008 30,08 30,64 
Fe3+ 6Sg L1260,632847 — –1260,649719 — — 

 
!��!+�;!!. ^� ����$& *�� $+6� *�+!� 6-31G(f ), � ������#& +���# *��! %�*�$���� ��! %�����!-
���=��� �*�����!, ��%��>�B!� "�&���$� 1&��;!! s-, p- ! d-�!��. <���+����! %�*�$������ 
1&��;!' *��! ���!#!+!��$��� � ��������!�# $��� �����=��� 1&��;!' *�+!���"� ��*���  
6-31G*. ��+�!���� #���%� — ROMP2, MCQDPT [ 13 ] ! #���% �$6+����� ��������$ $ $��!���� 
CR-CC(2,3) [ 14, 15 ] — %�?� *�!+�!� +�����!6 ����+�����' ��������� ��! ���!#!+�;!! �����' 
����"!! ����$��"� �����6�!6 ���#� >���+� (���# 5Dg), $ #���%� CR-CC(2,3) ����+����! ���+�-
�!�= ��$��#!: 

�(s) = 0,280829,     �(p) = 0,120767,     �(d) = 0,136335. 
� ����������# ���!# �&��# *�+!��, �� �*�+����� ��� *�+!� 6-31G*(s,p,d), *��! ���&���� (��� 
��+����! ������ ����"!') $ ��!*�!>��!! ROMP2 ! CR-CC(2,3) ��!$�%����� $ ��*�. 1 �����-
;!��� !��!+�;!!. ��������� ��#��!�=, ��� �����;!��� !��!+�;!! $ ���6�!$!�����# #���%� 
HFD (�!������� !���"�!��$��!� &��$���!' HFD) ����%�?��6 %�$��=�� &$������, !#���� 
IP1 = 6,88  ��, IP2 = 16,18 ! %���� IP3 = 31,71 ��. 

<�����%!# � ������& ���!#��=��' "��#���!! �!>�!� ����������� �����6�!' FeP %�6 ��+-
�!���� ��!��$�� �����6�!'. �&#���;!6 ���#�$ &��+��� �� �!�. 1. � #���%� RASSCF [ 12 ]  
$ ��%����������$� �����"� $+�!#�%�'��$!6 *��! $��?����: 1) 3d-�*������ ���#� >���+�, 
2) %$� ��*!���! (%$� +��6��� ! %$� $!��&��=���) ���1!�!��$�"� ���=;�, ��� ��!>���� ! �$���-
���� ��%����������$�, �#. ��*�. 1 $ <�!��>��!! 1, 4s-��������� >���+� %������!+�$���  
$ ��������! ���=;�. ����!#��=��6 ��������= $�+*&>%��!' #�>%& ��%����������$�#! ��$�� 
%$&#. �����=+�$����� *�+!���� ��*��� ����+��� $ ��*�. 3 $ <�!��>��!! 1. 

����$��� �����6�!� ������"� ���=;� FeP ���+����= ��$���?B!# ���#& 5A1g, "�&��� �!#- 
 

#���!! D4h, "��#���!6 ����+��� �� 
�!�. 1. ���!#��=��� %�!�� �$6+�'  
Fe—N ��!$�%��� $ ��*�. 2 $ <�!��>�-
�!! 1, +��6%� �� ���#�� — $ ��*�. 3 
<�!��>��!6 1.  

�����$�� 1&��;!! 3d ����Q� ��-
���!+�$��� �� >���+�, +��6%, $ �%!�!-
;�� ����������"� +��6%�, �����$�6�� �� 
����!���& +1,69. ^��6%� �� ���#�� 
�+���, ������� &%��>!$�?� ���# >���-
+�, *�!+�! � –1,30. 4�! %�$��=�� +���!-
���=��� ���!;����=��� +��6%� �����*-
��$&?� ���*!�!+�;!! ���!��� >���+�  
$ �����$� ���1!�!��$�"� ���=;�. ���- 
 

���. 1. �����&�� 1�������1!�!�� ! ���!$- 
      ��6 2 23

x y
d

�
 ��*!���= �� ���#� >���+� 
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���������� 1 
  	 � * � ! ; �  1_<1 

#���
 	�������� �
���
	����	 � �
���
 RASSCF* 

��!>����  
��%����������$� 

<�%����������$� �����"� $+�!#�%�'��$!6 
(3d-�*������ ���#� >���+�) 

���������  
��%����������$� 

89 90 91 92 93 94 95 96 97 
5a2u 1a1u 15a1g 9b1g 4eg 4eg 10b2g 5eg 5eg 


��=;� 3z2—r2 x2—y2 yz xz xy 
��=;� 
 

 

 

* ����!#��=��6 ��������= $�+*&>%��!' #�>%& ��%����������$�#! ��$�� 2. 
 

	 � * � ! ; �  3_<1 
$	
��� �	 	���	" �� %	����
�� � �����	�����  

�
��
�
�� (D4h) �
����
�" ��������� � �
���
 RASSCF 

���#* U�+!���'  
��*�� 

5A1g 3A2g 1A1g 1B2g 

Fe1 6-31G*(s,p,d ) 1,692 1,669 1,655 1,663
N2—N5 6-31G(d ) –1,296 –1,290 –1,270 –1,287
C6—C13 6-31G 0,545 0,542 0,536 0,542
C14—C21 6-31G –0,150 –0,147 –0,149 –0,147
H22—H29 STO-6G 0,088 0,088 0,088 0,088
C30—C33 6-31G –0,179 –0,178 –0,179 –0,178
H34—H37 STO-6G 0,085 0,085 0,085 0,085

 
 

 

* �&#���;!6 ���#�$ ��"����� �!�. 1 $ ����$��# ������. 
 

��$�6 1&��;!6 �����6�!6 5A1g ������$���� ���$!�=�� ��!��$����6 #���%�# 
����!—v���, 
��!��# %$�>%� +��6��' ���+�$����6 ��*!���= (3z2 – r2) $ 3d-�*������ ���#� >���+� (�#. ��*�. 1 
$ <�!��>��!! 1). 

4���"!! �!>�!� $�+*&>%����� �����6�!' $ "��#���!! ����$��"� 5A1g ��!$�%��� $ ��*�. 2, 
��! $��!����� #���%�# RASCI � ��# >� $�*���# ���!$��"� ����������$� (�#. ��*�. 1 $ <�!-
��>��!! 1). �����&�6���� ��*!���! $ #���%� RASCI *��! ���&���� #���%�# RASSCF � ��-
�!#!+�;!�' �� "�&��� !+ $��=#! �!>�!� �����6�!'. <� ���' ��!�!�� �����6 ����"!6 ���#� 5A1g 
$ ��*�. 2 ���!�����6 �� �����' ����"!! $ ��*�. 2 <�!��>��!6 1. 

<��$�# $�+*&>%����# �����6�!�# #����&�� 1�������1!�!�� 6$�6���6 5Eg � ����"!�' 
$�+*&>%��!6 ����� 0,18 ��. 4���"!6 $�+*&>%��!6 $ �!>��� ��!������� �����6�!� 3A2g �����$-
�6�� ����� 1,31 ��, $ �!>��� �!�"������ 1A1g — ����� 2,64 ��. 4�! %$� �����6�!6 ���>� ������-
$���� ���$!�=�� ��!��$�?��6 �����!-1���$��!#! ���1!"&��;!6#!, ��� ����Q� $!%�� !+ ���-
�*��%�?B!� ���1!"&��;!'. ���%! ����#�������� $��=#! $�+*&>%����� �����6�!' $ ���%���� 
����"!' $�+*&>%��!' %� 2,64 �� �� ��#����� +���!���=��� $���%�$ $ $����$&? 1&��;!? �� 
$�+*&>%��!' ���1!�!��$�"� ���=;�, $�� $�+*&>%��!6 "��$��# �*��+�# �*&���$���� ��+�!�-
��#! ��!��$�#! �����6�!6#! 3d-�*�����! ���#� >���+�. 


�������!��!�! �!>�!� ��!������"� 3A2g ! �!�"�����"� 1A1g �����6�!' $ ���!#��=��' 
"��#���!! ��!$�%��� $ <�!��>��!! 1, ��*�. 2. ���!#!+�;!6 "��#���!! �!Q= ��#��"� ���!>�-
�� !� ����"!! �����!���=�� ����$��"� �����6�!6: 1,21 �� %�6 ��!������"� ! 2,52 �� %�6 �!�"-
�����"�. ��6 �����6�!6 1A1g ���&���� ��Q��!� � ���&Q����' �!##���!�': �!##���!6 ���!>�-
���6 %� Cs. 4���"!6 ��"� >� ��Q��!6 � �"���!���!6#! �!##���!! �� "�&��� D4h ���+�$����6  
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��!�� 
�$6+! 

Fe—N, Å

5A1g –2244,254989 0 2,076 
3A2g –2244,210522 1,210 2,033 
1A1g –2244,162560 2,515 2,035 
1B2g –2244,156721 2,674 2,035 
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���
��
��	  
� �����	����� �
��
�
�� ��������� ��������� 5A1g (�
��� RASCI) 

f 	��# <����6  
����"!6, ��. �%. 

�����!���=��6 
����"!6, �� 

<���*��%�?B!� ���1!"&��;!!  
$ 3d-�*������ 

0 5A1g –2244,251999 0 (15a1g)2(9b1g)1(4eg)2(10b2g)1    C 2 = 0,94 
1 5Eg –2244,245381 0,180 (15a1g)1(9b1g)1(4eg)3(10b2g)1    C 2 = 0,94 
2 5B1g –2244,236585 0,419 (15a1g)1(9b1g)2(4eg)2(10b2g)1    C 2 = 0,94 
3 3A2g –2244,203736 1,313 (15a1g)2(9b1g)2(4eg)2(10b2g)0    C 2 = 0,89 
4 3Eg –2244,202493 1,347 (15a1g)1(9b1g)2(4eg)3(10b2g)0    C 2 = 0,79 

(15a1g)2(9b1g)1(4eg)3(10b2g)0    C 2 = 0,11 
5 3B1g –2244,184790 1,829 (15a1g)1(9b1g)1(4eg)4(10b2g)0    C 2 = 0,78 

(15a1g)1(9b1g)2(4eg)2(10b2g)1    C 2 = 0,13 
6 5B2g –2244,166340 2,331 (15a1g)1(9b1g)1(4eg)2(10b2g)2    C 2 = 0,94 
7 3Eg –2244,163050 2,420 (15a1g)2(9b1g)1(4eg)3(10b2g)0    C 2 = 0,42 

(15a1g)1(9b1g)1(4eg)3(10b2g)1    C 2 = 0,30 
(15a1g)2(9b1g)2(4eg)1(10b2g)1    C 2 = 0,13 

8 1A1g –2244,155102 2,637 (15a1g)0(9b1g)2(4eg)4(10b2g)0    C 2 = 0,79 
    (15a1g)2(9b1g)2(4eg)2(10b2g)0    C 2 = 0,10 
    (15a1g)2(9b1g)0(4eg)4(10b2g)0    C 2 = 0,02 

 
$��"� �� 7�10L6 ��. �%. $�Q� ��!$�%����' $ ��*�. 2 <�!��>��!6 1. 	��# 1A1g 6$�6���6 ��$���>-
%����#, ���'�� #���6 $��!�!�� ���!>��!6 ����"!! ��! ��6�!! �"���!���!' �� �!##���!? 
����%!��6 $ ���%���� ��"��Q����! #���%� ! #�>�� ����#���!$��=�6 ��� ����1���. <�! ���# 
%�!�� �$6+�' ���!��?��6 �!Q= $ ���$����# +���� ����� +��6��', ��!$�%��� &���%�����6 %�!�� 
�$6+! Fe—N. 	��# 1B2g �� ��!��$����6 �%�!# %����#!�����#, �"� ����"!6 $ ���!#��=��' "��-
#���!! �� 0,16 �� $�Q� ����"!! 1A1g. ^��6%� �� ���#�� $ ���!#��=��� "��#���!6� ����#���!-
$��#�� �����6�!' ��!$�%��� $ ��*�. 3 <�!��>��!6 1. � ��&��� �����6�!6 1A1g +�#���� ��-
*��=Q!� ���!�!6 $ +��6%�� ��$!$�������� ���#�$ !+-+� ���&Q��!6 �!##���!!, ��! �� ����>�-
�� $ ��!$�%����� �!������� +�����!6�. 

�+ ��!$�%����� %����� #�>�� +���?�!�=, ��� ����$��� �����6�!� ������"� FeP 6$�6���6 
�$!������#. �#!%�+�� �� !+#��6�� ��!�� �!���#�, �%���� #�>�� !#��= #���� �#�B��!� ��-
�!��� >���+� �����!���=�� ��������! ���=;�. ���!#!+�;!6 "��#���!! �!>� $�������� %�6 
$��' �!���#�, �����#& +%��= $�!6�!� !#!%�+��� �� ����>��!� ���#� >���+� ��%��=�� �� ���-
�#���!$����6. 	!�!���� ����%!��;!����� �!��� ���#� >���+� ��$�� Q���!, ���!���%!� �*��-
+�$��!� �B� %$&� ����%!��;!����� �$6+�'. <6��6 �$6+= �*��+&���6 � ���#�# �+��� $ !#!%�+���, 
Q����6 �$6+= ��&B���$�6���6 � #����&��' �!�����%� ! �����$�>%����6 ��������# ��������� !+ 
3d-�*�����! ���#� >���+� �� 1��"#��� O2. <�! ��!���%!���!! ��%!���� (ONOO) � 1�������-
1!�!�& FeP, ��!� ������"� ��!�6� ��$��# S = 2, �����' ��!� $��' ���&��&�� �����$!� S = 5/2 
!�! S = 3/2. � ����$����$!! � ���$!��# w&�%�, �!>� ��!�!#����6, ��� ��!� S = 5/2. � ��&��� 
%!#����' ���&��&�� ������!�!��!�� ��!� ����>�� ��$��# S = 7/2. 

<�����%!# � ��!���!? ���&��&�� ��#������ [O2+NO]� + 2(H2O) ���$������=�� $ "�+�$�' 
1�+�. ��� ����+��� $ ��*�. 3, �!������� %����� — $ ��!*�!>��!! #���%� �
��< [ 4 ], �����-
�� $�������� $ *�+!�� �����!+�$����� ��*!����' � $��?���!�# $ ���!$��� ����������$� �$6-
+�$�?B!� ! ��+����6?B!� ��*!����', ��� ��� ��6����� $ ���$�' ����! ��*�. 3. �!%��, ��� 
������!�!��!���6 ���&��&�� #�>�� ���+��=�6 ��� *� +��$������' $ ���B! %$&#6 #����&��#! 
$�%�. 

<�����%!# � ��!���!? $��' #����&�6���' ���&��&��, ���$������=�� $ ��&��� �*��+�$�-
�!6 ������!�!��!���' ���&��&��, +���# — $ ��&��� �!������"� ��!���. �����=+�$����6 $��- 
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Etot= –431,291390 ��. �%. 

����% �
��< � �6�=? ����#! ! ����������$�# CAS(6,6): 
[	(O5H6), 	*(O5H6)]2; [	(O5H7), 	*(O5H7)]2;  

[	(O8H9), 	*(O8H9)]2; [	(O8H10), 	*(O8H10)]2;  
[	(O1O2), 	*(O1O2)]2; [	(N3O4), 	*(N3O4),  
	(O1N3), 	*(O1N3), 
(N3O4), 
*(N3O4)]6. 

1818270 %����#!�����$ � MS = 0. 

 
��$�6 1&��;!6 �
��< *�!+�� � ���%���$�����' $ ��*�. 3, ����!�� !+�*��>��!6 �� ��!����  
$ [ 16 ]. 

������ �!���#� *�� ���$������=�� $������� #���%�# UHF %�6 �����"� ��!�� S = 2,5  
� #���!#��=�� $�+#�>��' �����;!�' �����"� ��!�� Ms = 2,5, ��� ���%����"��� +�%��!� �����-
"� �!��� ���������$ �� ��!��# �$$���� (�) ! ��!��# �$�!+� (�). U��! ��������� ���&���=��� 
��*!���! #���%� UHF, %�$6�= !+ ������� !#�?� *�!+�!� � �%!�!;� +����������!, !� ����#��� 
&%�*�� ��&B���$!�= �� ���"��##� MacMolPlt [ 16 ] !�! Chemcraft. ��! ���+��!�= �!Q= ����!�-
�� �����!+�$����#! �� 3d-1&��;!6� ���#� >���+�. 

����� *�� !����=+�$�� ����%�����' #���% CASSCF. � ������$� ������$�� ���!$��� ��-
*!����' *��! +�%��� %�$6�= ���&���=��� ��*!����' #���%� UHF, +���# *�� $������� ������ 
$����$�' 1&��;!! �!���#� %�6 �����"� ��!�� S = 2,5 � !����=+�$��!�# ���!#!+����� SOSCF. 
<��&������ ����� 100 !����;!' ���&���=��� ��*!���! #���%� CASSCF *��! ����#������:  
7 !+ �!� !#��! *�!+�!� � �%!�!;� +����������! ! ���>� *��! �!Q= ����!��� �����!+�$���  
$ 3d-�*������ ���#� >���+�. 

4�! 7 ���&���=��� ��*!����' *��! $ %��=��'Q�# ���!#!+!��$��� (���!#!+���� SOSCF) 
$ ��#��� #���%� �
��< � $��?���!�# �%��' ���1!"&��;!!, ��$���?B�' �����#& ��!�& 
S = 3,5. ���%! ���&������ ��#! ���!$��� ��*!����' %$� !#��! 1��#& ����>&? �� 
-��*!���! 
1��"#���� NO $ ������!�!��!��, ��! ��!��$�?� $�+*&>%��!� �!�� 
 � 
* %�6 
-�$6+!  
N3—O4. 4�! %$� ��*!���! *��! $�$�%��� !+ ���!$��"� ����������$� (�%�� ��� ����$��6,  
� %�&"�6 ��� $!��&��=��6), � ����$Q!��6 �6�= ��*!����', ��!*���� ����>!� �� 3d-1&��;!! >�-
��+�, *��! ���$� ���!#!+!��$��� #���%�# �
��< � �%��' ���1!"&��;!�' � S = 2,5 ��! ��-
#�B! ���!#!+����� SOSCF. <��&������ ���!$��� �%�������� +��6��� ��*!���! ���!#��=�� 
����#!��?� �����!+�$�����, ��'%����� $�Q� %�6 FeP 3d-1&��;!! ���#� >���+�. 4�� ��Q��!� 
����$����$&�� �� ����"!! ��Q��!? #���%� ROHF %�6 S = 2,5. 

<�%������#, ��� ������ $ $��!���� ROHF ��+$��6�� ������!�= �����!+�$����� +��6��� 
��*!���! �� #���%& U�'�� (LOCAL = BOYS) ! #�%!1!;!��$����� $!��&��=��� ��*!���! (��-
"��!�# MVOQ = –1), ������� ����#!��?� ��+����6?B!� �� %�6 $�������� �$6+�' $ #����&-
��. �!��&��=��� �� ���&��?��6 ��! ���# �&��# %!�"����!+�;!! ��������� v��� ����>!���=-
��"� !��� $�&��! $!��&��=��"� ����������$� ���, ��� ��>%�6 +��6��6 ��*!���= +������� ���=�� 
�%�!# ���������#. �����!+�$����� ! #�%!1!;!��$����� $!��&��=��� �� *��! ���$� ���-
�#������ � ��#�B=? &��#!��$Q!��6 ���"��## $!+&��!+�;!! ! !+ �!� *��! ���*���� ��, ��-
����� *��=Q� $��"� ����#!���! ���*��%!#�� �$6+�$�?B!� ! ��+����6?B!� �� %�6 �$6+�'  
$ ������!�!��!��, �%�������� +��6��� 3d-��*!���! >���+� $+6�� *�+ !+#����!6. 

<��&������ ���!# �*��+�# �����!+�$����� �� *��! !����=+�$��� $ ������$� ������$�� 
%�6 ������� �
��< � ���!#!+�;!�' "��#���!! $��' ���&��&��. � $����$�' 1&��;!! #���%� 
�
��< +�%��� %$� ��%����������$� �����"� $+�!#�%�'��$!6 (CAS): $ ���$�� $��?���� 3d-
��*!���! ���#� >���+�, $� $����� — ������ ���� #����&�6���� ��*!����' (�$6+�$�?B�6—
��+����6?B�6), ��!��$�?B!� �!#!����!� �$6+! $ ������!�!��!��, ��?� ��*!���= �%��'  
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����%������' ����������' ���� �� 1��"#���� O2. v��#� ��������� #����&�6���� ��*!����' 
��!$�%��� $ <�!��>��!! 2. ���"����1!"&��;!���&? +�%��& ��Q��! � !����=+�$��!�# %����-
#!������"� ��"��!�#� ORMAS [ 12, 17 ], %�6 ������"� +�%��� ���%&?B!� �"���!���!6 �� +���-
�������! $ ��%����������$��: 

��%����������$� 1 [3d ] 6(max)—5(min) ���������$; 
��%����������$� 2 [
(O1), 	(N3O4), 	(O1N3), 	(O1O2), 
(N3O4), 


*(N3O4), 	*(O1O2), 	*(O1N3), 	*(N3O4)] 10(max)—9(min) ���������$. 
	��!� �"���!���!6 �*�����!$�?� $�+#�>����= �������� ��������� !+ 3d-�*�����! ���#� >���-
+� �� ������!�!��!�. <���������6 $����$�6 1&��;!6 ��!��%��>!� ���#& 6A � �!���# S = 2,5. 
���!#��=��6 "��#���!6 ��#������ [(H2O)2OO—NO]+Fe-���1!�!�+!#!%�+��, ��%��>�B�6 ��!-
�� [O2+NO]� �� ���&��&��' ������!�!��!��, ����+��� �� �!�. 2. 

� !����=+�$����# *�+!���# ��*��� (488 *�+!���� "�&���$�� 1&��;!') �����6 ����"!6 
���#� 6A �����$�6�� –2900,030203 a�.�%., ���!#!+�;!6 "��#���!! $�������� � �������=? �� 
#���!#��=��#& "��%!���& %� 10L4 a�.�%. � ���&�����' "��������' $����$�' 1&��;!! ����*��-
%��� �����!-1���$���6 ���1!"&��;!6 � $���# C2 = 0,80, $ ������' �%�������� +��6��#! ���+�-
$�?��6 ��*!���! 3d-�*�����! ���#� >���+�. � ���1!"&��;!6�, ��$���?B!� +������!? ��+���-
�6?B!� ��*!����' �� ������!�!��!��, ����������� ��������� ���%��>�?� ����$��=�6 $�&��! 
3d-�*�����! ���#� >���+�. 


��1!"&��;!6, ����$����$&?B�6 �*�����#& �������& +��6%� � ������!�!��!�� $ 3d-�*�-
����& ���#� >���+�, $��%!� � ��+���!���=��# $���# C2 = 0,003, %$�>%� +��6��6 3d-��*!���= 
����+��� �� �!�. 1 <�!��>��!6 2. <�% �����6�!�# >���+� Fe(III) ���!#����6 �����6�!�, ��!��-
$��#�� ����"� ��%� $����$�' 1&��;!�', ��� ��"���&���6 � +��6%�# +2,84 �� ����!���& �� ���-
#� >���+�, $ ��*�. 4 ��!$�%��� +��6%� $��� ���#�$ $#���� � ���#��#! *�+!��#!. ��#��!# %��-
������� +���!���=��� ���!;����=��� +��6%� �� ���#�� �+��� N12, N13, N14 ! N15, ����� ����-
������%����!� +��6%� �����*��$&�� ���*!�!+�;!! ���#� >���+� $ �����$� ���1!�!��$�"� ���=;�. 

�������$!# ��������� ��������!��!�! ������!�!��!���"� 1��"#���� $ +�$!�!#���! �� 
���&>��!6: $ "�+�$�' 1�+�, ��! "!%����;!! %$&#6 #����&��#! $�%� ! $ �����$� ���!$��"� ;��-
��� "�#�"��*!��. 4�! %����� ��!$�%��� $ ��*�. 5. �*��B�?� �� ��*6 $�!#��!� %��������� 
*�!+�!� +�����!6 %�!� �$6+�' $ ������!�!��!���# 1��"#����, %�!�� ������!%��' �$6+!  
O1—O2 �����$!��6 +�#���� %�!���� ��! "!%����;!! ������!�!��!��, � ������6�!� r(O1N3)  
 

 

���. 2. ���!#��=��6 "��#���!6 ��#������
 [(H2O)2OO—NO]+Fe-���1!�!�+!#!%�+��
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���������� 2 
 

     
 

���. 1_<2. �����&�6���6 ��*!���=,  
3d-�*������ ���#� Fe 

 ���. 2_<2. �����&�6���6 ��*!���=,  
�$6+�$�?B�6 	(O1O2) 

 

 
 

���. 3_<2. �����&�6���6 ��*!���=, ��+����6?B�6 	*(O1O2) 
 
+�#���� &#��=Q����6 ��! ����%!��;!! � ���!$��# ;�����# "�#�"��*!��. 4�! !+#����!6 � �!-
#!�����' ����! +���!6 ������$���� !��������!��$��= ��� ����*���!� ������!%��' �$6+!  
O1—O2 ! ���*!�!+�;!? 1��"#���� NO2. <����%��� ���$���� %��>�� &��+�$��= �� &#��=Q�-
�!� ����"!! ���!$�;!! ����;!! ����"�&��!��$�! ������!�!��!���"� 1��"#���� $ �!������' 
��!��, ��! ������' �*���*�6���6 1��"#��� NO2 $ ����� ������%��"� �����6�!6. ��"����� [ 4 ], 
����"!6 ���!$�;!! ���' ����;!! $ "�+�$�' 1�+� �����$�6�� ����� 36,2 ����/#��=. 

^��6%� �� ���#�� $ ������!�!��!���# 1��"#���� �B� �&B���$����� +�$!�6� �� ���&>��!6. 
� ��!#��=Q�' ������! #��6���6 +��6% �� ���!;����=�� +��6>����# ���#� �!�����%� O2, ����-
��' &����$&�� $ $�%���%��� �$6+6� � #����&��#! $�%� ! ����%!�!�&���6 � ���#�# >���+�. ^�-
�6%� �� ���#�� �!�����%� O1 ! O4 $ �����$� ��#������ (�#. �!�. 2) �����$6��6 ��!*���� *�!+-
�!#! �� +�����!?, � +��6% �� ���#� �+��� N3 �����$!��6 ��!*���� ����>!���=��#. 4�� ��>� 
���$���� &��+�$��� �� ��*���*���!�� 1��"#���� NO2, ��� ���*��%!#� %�6 �*��"���!6 �������-
�!6 ����;!! ����"&��!��$�! [O2—NO]– � NO3 �� ���!$��# ;����� "�#�"��*!�� $ ��!�&���$!! 
%$&� #����&� $�%�. 
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$	
��� �	 	���	" �� %	����
�� � ������!��	���
 �	!����
 �	��
� 

���# ^��6% ���#��' *�+!� ���# ^��6% ���#��' *�+!� ���# ^��6% ���#��' *�+!� 

O1 –0,356 aug-cc-pVDZ C20 0,390 6-31G H39 0,087 STO-6G 
O2 –0,758 aug-cc-pVDZ C21 0,473 6-31G C40 –0,108 6-31G 
N3 0,725 aug-cc-pVDZ C22 0,464 6-31G C41 –0,195 6-31G 
O4 –0,579 aug-cc-pVDZ C23 0,378 6-31G C42 –0,189 6-31G 
O5 –0,763 6-31G++(d,p) C24 –0,073 6-31G C43 –0,107 6-31G 
H6 0,430 6-31G++(d,p) C25 –0,099 6-31G H44 0,087 STO-6G 
H7 0,357 6-31G++(d,p) C26 –0,157 6-31G H45 0,087 STO-6G 
O8 –0,754 6-31G++(d,p) C27 –0,096 6-31G H46 0,087 STO-6G 
H9 0,416 6-31G++(d,p) C28 –0,158 6-31G H47 0,086 STO-6G 
H10 0,360 6-31G++(d,p) C29 –0,147 6-31G N48 –0,820 6-31G 
Fe11 2,840 6-31G*(s,p,d ) C30 –0,091 6-31G C49 0,570 6-31G 
N12 –1,191 6-31G C31 –0,151 6-31G H50 0,115 STO-6G 
N13 –1,248 6-31G H32 0,090 STO-6G N51 –0,676 6-31G 
N14 –1,180 6-31G H33 0,091 STO-6G H52 0,208 STO-6G 
N15 –1,184 6-31G H34 0,090 STO-6G C53 0,192 6-31G 
C16 0,402 6-31G H35 0,089 STO-6G H54 0,104 STO-6G 
C17 0,470 6-31G H36 0,088 STO-6G C55 0,164 6-31G 
C18 0,465 6-31G H37 0,090 STO-6G H56 0,101 STO-6G 
C19 0,392 6-31G H38 0,091 STO-6G    

 
	 � * � ! ; �  5  

(
����
�
 "	
	��

������ �

�������
��	 � !	��������� �� ��
�'
��� 

��!�� �$6+!, Å ^��6% �� ���#� 
���%!���!� 

r (O1O2) r (O1N3) r (N3O4) q (O1) q (O2) q (N3) q (O4) 

[O2+NO]� 1,426 1,361 1,216 0,048 –0,735 0,183 –0,496
[O2+NO]�+2(H2O) 1,473 1,356 1,204 –0,063 –0,804 –0,063 –0,103

[(H2O)2OO—NO]+Fe-���1!�!�+!#!%�+�� 1,469 1,339 1,212 –0,356 –0,758 0,725 –0,579
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(
����
�
 "	
	��

������ ���
	����� 	����	 � !	��������� �� ��
�'
��� 

��!�� �$6+!, Å ^��6% �� ���#� 
���%!���!� 

r (N3O1) r (N3O2) r (N3O4) q(N3) q(O1) q(O2) q(O4) 

[NO3]� 1,260 1,260 1,260 0,968 –0,656 –0,656 –0,656
[(H2O)2NO3]+Fe-���1!�!�+!#!%�+�� 1,225 1,334 1,232 1,556 –0,691 –1,053 –0,787

 
<�����%!# � ��!���!? !+�#����' ���&��&��, $ �����$ ������' $��%!� �� ������!�!��!�, 

� �!������' ��!�� [NO3]� � "��#���!�' ���$!�=��"� ���&"��=�!�� (D3h) $ "�+�$�' 1�+�. ���!-
#��=��6 "��#���!6 �!������"� ��#������ !+�*��>��� �� �!�. 3, � +��6%� �� ���#�� ! "��#���!-
����!� ����#���� �!������"� ��!��� $ "�+�$�' 1�+� ! $ �����$� "�##� �������$���� $ ��*�. 6.  

^�#���� &%�!���!� �!#!�����' �$6+! N3—O2 �� ���$���!? � %$&#6 %�&"!#! (N3—O1  
! N3—O4), ��� ��� ���# �!�����%� O2 &����$&�� $ �*��+�$��!! ����%!��;!����' �$6+! � ���-
#�# >���+�. ���# �!�����%� O2 ���>� ���+�$����6 ��!*���� ���!;����=�� +��6>����# �� 
���$���!? � %$&#6 %�&"!#!, � ����>!���=��' +��6% �� ;������=��# ���#� �+��� N3 �����$!��6 
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���. 3. ���!#��=��6 "��#���!6 ��#������  
     [(H2O)2NO3]+Fe-���1!�!�+!#!%�+�� 

 
+�#���� *��=Q� �� ���$���!? � !+�-
�!��$����# �!������# ��!���# 
[NO3]–. 	��!# �*��+�# #�>�� &�$��-
>%��=, ��� �*��+�$��!� ����%!��;!��-
��' �$6+! �%�!# !+ ���#�$ �!�����%� 
$ �!������# ��!��� ��!$�%!� � %����-
�!���=��' ���6�!+�;!! �!#!�����' 
�$6+! ���"� ���#� �!�����%� � ;��-
����=��# ���#�# �+��� N3. 

�� ��$�������! �����;!��=��' 
����"!! (PES), ��$���?B�' �����#& 
��!�& S = 3,5, #�>�� ��#��!�= ��-
���=��' #!�!#&# �� ������6�!! 
r(O1N3) � 3,5 Å, ������' #�>�� ��-
�����$!�= � �����=��# #!�!#&#�#  
$ �%!#����'� ���&��&�� ������!�!�-
�!�� $ "�+�$�' 1�+� �� ��!������' PES 
[ 4 ]. ���&��&�� %!#����"� ��#������ 
���%���$���� �� �!�. 4.  

� %�������!� � ����������# ���������# $ 3d-�*������ >���+� ���� ��#����� !#��� ��-
��������� ��������� �� ��%!���=��� ;������ NO ! 1��"#���� 2�� , �� ��� &��+�$�?� %$� ���&-
���=��� ��*!���! � +����������6#!, *�!+�!#! � 1, ! �����!+�$����� �� ��!� 1��"#�����. 4��� 
��#�����, �� $��' $!%!#���!, ��������!+&���6 ���'�� ���*�' ����"!�' �$6+! NO � 1��"#����# 

2�� , �� ��� &��+�$��� %��������� *��=Q�� ������6�!� r(O1N3) � 3,5 Å, ������� +�#���� *��=Q� 
3 Å � %$&#6 #����&��#! $�%� (����"!6 �$6+! ����� 2 ����/#��=) ! 2,9 Å $ "�+�$�' 1�+� (����"!6  
 

�$6+! ����� 3,7 ����/#��=). �*��B��� 
�� ��*6 $�!#��!� ���'�� *��=Q�' ��-
��>!���=��' +��6% �� ���#� >���+�  
$ %!#����# ��#������ +2,9. 

	��>� !�������� �������$!�= 
����"��!����!� �11���� ����;!' ����-
"�&��!��$�! ������!�!��!�� $ %!#�� 
! $ �!������' ��!��, ����!��$��#�� 
�� ����"!! ������!�!��!�� $ +�$!�!-
#���! �� ���&>��!6. 4�! %����� ��!-
$�%��� $ ��*�. 7. 
�� $!%��, ����"��!-
����!' �11��� ����"�&��!��$�! $ %!-
#�� ����! �� +�$!�!� �� ���&>��!6  
! �������6 ����>!�����. 4���"��!��-
��!' �11��� ����"�&��!��$�! $ �!�-
�����' ��!�� ���!;������ ! �����$!�-
�6 �� �20 ����/#��= �� #�%&�? #��=Q� 
�� ���!$��# ;����� "�#�"��*!��. 

 

���. 4. ���!#��=��6 "��#���!6 ��#������  
  [(H2O)2O2�NO]+Fe-���1!�!�+!#!%�+�� 
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����;!6 w�+�$�6 1�+� � %$&#6 H2O �� ���!$��# ;�����  
"�#�"��*!�� � %$&#6 H2O 

[O2—NO]– � 2O�
�NO +14,5 +16,8 +16,8 

[O2—NO]– � 3NO�  –51,0 — –30,1 
 

�*��+�$��!� 3NO�  $ ���&��&�� "�##� ��!�6�� ����#���!$��= $ ������$� �������"� ���%&�-
�� ����;!! (3) $ ��������# �����6�!! M. tuberculosis. v���!����! ����;!6 (3) ��������� $ ��-
����!, ��%��>�B�' ��#!#� ��!�����' ���&��&�� 1��"#���� �#!���!����. � ���=+& ����"� 
���!#��!6 ���;���� (3) �$!%����=��$&�� $�+%�'��$!� �������$����� ���������$; �����%�!�, 
��-$!%!#�#&, ������=�� !+#��6?� ���&��&�& ������!, ��� ���&Q��� ����#��=��'� ��% +�B!�-
��' ����;!! (3), &#��=Q����6 $���6�����= �*��+�$��!6 3NO� . 

<�%$�%�# ��������� !��"! $���������"� �������. ��!���� ����������� ������!� ���!$-
��"� ;����� "�#�"��*!�� trHbN � $��?���!�# $ �����$ ���"� ���%!���!6 ���� !+�#����� 
���&��&�, 3NO� , (ONOO)– ! (ON�OO)–. ��#����� ���%��;!6 � &#��=Q��!? ���!$�;!����� 
*��=���$ $ ���$��B��!! (ONOO)– � 3NO�  $ �*����! "�##� �� ���$���!? � "�+�$�' 1�+�'. ��+-
�!���� ���%����>��!�, ��� ! ����;!6 (4) ��! ��%��>�B�# $�+%�'��$!! �� ������� ������! $ 
��&��� M. tuberculosis 6$�6���6 $�+#�>��'.  

���! %��&��!�=, ��� ! $ ��&��� 3NO� , %��=��'Q�� &%����!� (ONOO)– !+ ���!$��"� ;����� 
"�##�, �� ���;��� (4) *&%�� �&B���$����#. 
���*����=��' ������ $ �*����! �!+�!� ������ 
���>� !�1��#��!$��, ������� ����*��!' $ %!#����' 1��#� ������!�!��!�� (70—30) �#L1 6$�6-
���6 $ ���# ����Q��!! ��!#������=��'. <����' ������ ����*����=��"� ������� 6$�6���6 ��-
%��=��' +�%���'. 
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