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Аннотация 
Методом DFT/B3LYP квантово-химического моделирования изучена стабильность таутомерных, 

конформерных и ионных форм 2-(2-(2-гидрокси-5-сульфанилфенил) гидразон-3-оксо-N-фенилбутан-
амида (H2L). Определены геометрическое, электронное строение и длины связей молекул в различных 
таутомерных формах. Показано, что устойчивость изолированных молекул H2L определяется числом 
существующих межмолекулярных водородных связей, замыкающих шестичленный и пятичленный 
циклы. Предложены наиболее устойчивые таутомерные и конформерные формы органической молекулы и 
ее дианиона. Рассчитаны межатомные расстояния, углы, заряды на атомах, ИК и электронные спектры 
поглощения таутомерных форм молекулы и дианиона (H2L и L2-). В работе были изучены электронные 
спектры поглощения в водно-спиртовом растворе и установлено, что в щелочной среде молекула 
переходит в ионную форму с батохромным сдвигом на 47 нм, соответствующим результатам TD-DFT 
расчета длинноволновой полосы в электронных спектрах поглощения при переходе от гидразотаутомеру 
(форма а) к дианиону (форма b’’) (смещение на 92 нм). Полученные расчетные результаты по расстоянию и 
углам между атомами хорошо согласуются с экспериментальными данными молекулы по рентгено-
структурному анализу. Показано, что ИК-спектр устойчивой формы характеризуется двумя полосами 
поглощения в области 1690 и 1655 см-1, которые относятся к валентным колебаниям карбонильных групп 
(С=О), связанных прочной внутримолекулярной водородной связью. ЯМР 1Н спектры подтверждают, что 
наиболее устойчивой для нейтральной молекулы является гидразонная форма.  

 


