Őą őąêěďĺŋěŋĺĺ łćăŋâőćőľ åĺňĺĺ ĺ ňőńěłãńïàŋőľ ňěåăŋĺłĺ.

ŔŔİ łőňŕńěłáőć ŕěàěåőďŋëå ňěâăńńőć ŋă ŕàĺňěàě áŕĺŋőćőčő ŕěàěåőďă ć cis-[Fe(NCS)_2(bipy)_2]

Ň.Ą.Ďăàåőćáłĺľ, Ă.Ń.Ůãčàěěć

ČŊŰ ŘŤ Ŋăãçŋő-Ĺááńěďőćăâěńìáłĺľ Ťĺğĺłő-Ţĺňĺçěáłĺľ Ĺŋáâĺâãâ ĺň. Ń.§.Łăàŕőćă Ťăłá: +7-(095)975-2450

Ăŋŋőâăæĺï

Ŕàěďńőęěŋ ŋőćëľ ŕőďåőď ł àăáçěâã ŕőćěàåŋőáâěľ ŕőâěŋæĺăńìŋőľ íŋěàčĺĺ (ŔŔİ) áŕĺŋőćëå ŕěàěåőďőć ć łőňŕńěłáăå ŕěàěåőďŋëå ňěâăńńőć, őáŋőćăŋŋëľ ŋă őŕĺáăŋĺĺ íńěłâàőŋŋőľ áâàãłâãàë łőňŕńěłáă ć àăňłăå ňěâőďă íääěłâĺćŋőčő łàĺáâăńńĺçěáłőčő ŕőńï (İŁŔ), ć łőâőàőň ŕőńŋăï ćőńŋőćăï äãŋłæĺï ŕàěďáâăćńěŋă łăł ăŋâĺáĺňňěâàĺğőćăŋŋőě ŕàőĺğćěďěŋĺě äãŋłæĺĺ d-íńěłâàőŋőć ć ŕàĺąńĺęěŋĺĺ ŁĆ ĺ äãŋłæĺĺ íńěłâàőŋőć ńĺčăŋďőć ć ŕàĺąńĺęěŋĺĺ ŚŚŔ. Ć àăňłăå ňěâőďă İŁŔ ŕőńãçěŋő ćëàăęěŋĺě ďńï ŕőńŋőľ íŋěàčĺĺ ňőńěłãńë ć ćĺďě áãňňë íääěłâĺćŋőľ íŋěàčĺĺ d-íńěłâàőŋőć ĺ íŋěàčĺĺ ńĺčăŋďőć, ăŕŕàőłáĺňĺàãěňőľ ŕàĺ ŕőňőéĺ ňěâőďă ňőńěłãńïàŋőľ ňěåăŋĺłĺ (ŇŇ). Ŕàěďńőęěŋŋëľ ŕőďåőď ĺáŕőńìğőćăŋ ďńï ŕőáâàőěŋĺï áěçěŋĺï ŔŔİ áŕĺŋőćőľ ĺğőňěàĺğăæĺĺ ňőńěłãńë cis- [Fe(NCS)_2(bipy)_2] ćďőńì ŕàïňőľ, áőěďĺŋïîéěľ âőçłĺ, áőőâćěâáâćãîéĺě áŕĺŋőćëň ĺğőňěàăň, ć łőŋäĺčãàăæĺőŋŋőň ŕàőáâàăŋáâćě. Ŕőďőąàăŋë ŕăàăňěâàë ŇŇ ďńï ăâőňă ęěńěğă, łőâőàëě ŕőğćőńïîâ ćőáŕàőĺğćěáâĺ âěàňë ŕőńŋőľ íŋěàčĺĺ, âăł, çâőąë őŋĺ áőőâćěâáâćőćăńĺ ĺğćěáâŋëň íłáŕěàĺňěŋâăńìŋëň åăàăłâěàĺáâĺłăň áŕĺŋőćőčő ŕěàěåőďă.

Ć ŋăáâőïéěě ćàěňï ć áćïğĺ á ŋěőąåőďĺňőáâìî ŕàőćěďěŋĺï ňőńěłãńïàŋő - ďĺŋăňĺçěáłĺå àăáçěâőć ňěâăńńőáőďěàęăéĺå äěàňěŋâőć ĺŋâěŋáĺćŋő ćěďěâáï ŕőĺáł ňěâőďőć, ŕőğćőńïîéĺå őŕĺáëćăâì ŕőâěŋæĺăńìŋãî íŋěàčĺî łőňŕńěłáőć ŕěàěåőďŋëå ňěâăńńőć (ŁŔŇ) ć ŕàĺąńĺęěŋĺĺ ňőńěłãńïàŋőľ ňěåăŋĺłĺ (ŇŇ) [1-7]. İâő åőàőèő ĺğćěáâŋőě ŕàĺąńĺęěŋĺě [8] ĺáŕőńìğãěâáï ďńï ňőďěńĺàőćăŋĺï ćŋãâàĺ- ĺ ňěęňőńěłãńïàŋőľ ŕőâěŋæĺăńìŋőľ íŋěàčĺĺ ć ňőńěłãńïàŋő - ďĺŋăňĺçěáłĺå àăáçěâăå áńőęŋëå őàčăŋĺçěłĺå ňőńěłãń á ąőńìèĺň çĺáńőň ăâőňőć (ŋăŕàĺňěà, ąěńłőć).

Čńăćŋăï ŕàőąńěňă, á łőâőàőľ áâăńłĺćăěâáï ňěâőď ŇŇ, ŕàĺ ŕőŕëâłăå ěčő ŕàĺňěŋěŋĺï ł ŁŔŇ ĺ, ć çăáâŋőáâĺ, ł ňěâăńńőáőďěàęăéĺň äěàňěŋâăň, áőáâőĺâ ć ŋăńĺçĺĺ ňŋőęěáâćă áŕĺŋőćëå (ĺńĺ, ć ąőńěě őąéěň áńãçăě { íńěłâàőŋŋëå) áőáâőïŋĺľ łőňŕńěłáă ć őâŋőáĺâěńìŋő ãğłőň ĺŋâěàćăńě íŋěàčĺľ ćąńĺğĺ őáŋőćŋőčő áőáâőïŋĺï. Ĺå áãéěáâćőćăŋĺě áćïğăŋő á ŋăńĺçĺěň ć łőňŕńěłáě őâłàëâőľ d-őąőńőçłĺ, çãćáâćĺâěńìŋőľ ł ćńĺïŋĺî łàĺáâăńńĺçěáłőčő ŕőńï ńĺčăŋďőć. Ŋăŕàőâĺć, ć áńãçăě őàčăŋĺçěáłĺå ňőńěłãń ćőğąãęďěŋŋëě áőáâőïŋĺï ďăńěłő őâáâőïâ ŕő íŋěàčĺĺ őâ őáŋőćŋőčő, çâő ĺ ïćńïěâáï ŕàěďŕőáëńłőľ ŕàĺňěŋĺňőáâĺ ŇŇ ŕőďåőďă ł őàčăŋĺçěáłĺň ňőńěłãńăň (ć âőň çĺáńě ĺ ł őàčăŋĺçěáłĺň ńĺčăŋďăň ŁŔŇ). Ĺňěŋŋő àăğńĺçĺě ć ŋěőąåőďĺňőň ãàőćŋě ãçěâă łćăŋâőćëå íääěłâőć ć ńĺčăŋďăå ĺ d-őąőńőçłě ŕěàěåőďŋőčő ňěâăńńă ŋě ŕőğćőńïěâ ŋěŕőáàěďáâćěŋŋő ćłńîçĺâì ňěâăńńë ć őąéãî áåěňã ŇŇ. Ğăňěâĺň, çâő ăŋăńőčĺçŋăï ŕàőąńěňă ćőğŋĺłăěâ ĺ ŕàĺ ŕőŕëâłě ŕàĺňěŋĺâì ŇŇ ł ĺááńěďőćăŋĺî àěăłæĺľ őàčăŋĺçěáłĺå ňőńěłãń. Ć áńãçăě åĺňĺçěáłőľ àěăłæĺĺ { â.ě. ĺğňěŋěŋĺï íńěłâàőŋŋőľ áâàãłâãàë ãçăáâćãîéĺå ć àěăłæĺĺ ňőńěłãń { ć ŋěłőâőàëå őąńăáâïå ŕàőáâàăŋáâćă łőŋäĺčãàăæĺľ ïďěà ŕàőĺáåőďĺâ áąńĺęěŋĺě íńěłâàőŋŋëå âěàňőć ĺ , âěň áăňëň, ŋăàãèăěâáï áäőàňãńĺàőćăŋŋőě ćëèě ãáńőćĺě ŕàĺňěŋĺňőáâĺ ŇŇ ł őŕĺáăŋĺî ňőńěłãńïàŋőľ áĺáâěňë. Ŕőŋĺňăŋĺě íâőčő őąáâőïâěńìáâćă ŕőàőďĺńő ňŋőęěáâćő ŕőŕëâőł őąêěďĺŋěŋĺï ŇŇ ĺ łćăŋâőćőåĺňĺçěáłőčő őŕĺáăŋĺï őàčăŋĺçěáłĺå ňőńěłãń (áň. ŕőáćïéěŋŋëľ íâőľ ŕàőąńěňăâĺłě áąőàŋĺł [9]). Őďŋăłő, ŋěáňőâàï ŋă ğŋăçĺâěńìŋëě ãáĺńĺï, ŕàĺńőęěŋŋëě ł àěèěŋĺî ãłăğăŋŋőľ ŕàőąńěňë, ŋě ąëńő ŕàěďńőęěŋő ŋĺłăłőčő őąéěčő ŕőďåőďă, őáŋőćăŋŋőčő ŋă ăŋăńĺğě łćăŋâőćőåĺňĺçěáłőčő őŕĺáăŋĺï íńěłâàőŋŋőľ áâàãłâãàë ňőńěłãń. Łàőňě âőčő, áăňă ŕàőąńěňă àăáŕàőáâàăŋěŋĺï ňěâőďă ŇŇ ŋă ŁŔŇ, ŋăáłőńìłő ŋăň ĺğćěáâŋő, ďăęě ĺ ŋě ćőáŕàĺŋĺňăěâáï, łăł çăáâŋëľ áńãçăľ ŕàőąńěňë őąêěďĺŋěŋĺï łćăŋâőćőľ åĺňĺĺ ĺ ňőńěłãńïàŋőľ ňěåăŋĺłĺ. Ňěęďã âěň, ć àăąőâě [10] ąëńő ŕàěďáâăćńěŋő äőàňăńìŋőě őŕĺáăŋĺě íńěłâàőŋŋőľ áâàãłâãàë ĺ ŕőâěŋæĺăńìŋőľ íŋěàčĺĺ ňőńěłãńïàŋőľ áĺáâěňë, őąêěďĺŋïîéěě łćăŋâőćőňěåăŋĺçěáłőě őŕĺáăŋĺě ďńï âőľ çăáâĺ ňőńěłãńïàŋőľ áĺáâěňë, łőâőàãî ğăâàăčĺćăîâ åĺňĺçěáłĺě àěăłæĺĺ (áąńĺęăîâáï íńěłâàőŋŋëě âěàňë), ĺ ňőńěłãńïàŋő-ňěåăŋĺçěáłőě őŕĺáăŋĺě ďńï åĺňĺçěáłĺ ĺŋěàâŋőčő őłàãęěŋĺï (čďě ąńĺęăľèĺě íńěłâàőŋŋëě ćőğąãęďěŋĺï ńěęăâ čőàăğďő ćëèě ŕő íŋěàčĺĺ). Ć ŋăáâőïéěľ àăąőâě ňë ŕőłăęěň, çâő àěèěŋĺě çăáâŋőľ ŕàőąńěňë àăáŕàőáâàăŋěŋĺï ňőńěłãńïàŋőľ ňěåăŋĺłĺ ŋă ŁŔŇ, łăł ĺ àěèěŋĺě őąéěľ ŕàőąńěňë őąêěďĺŋěŋĺï łćăŋâőćőľ åĺňĺĺ ĺ ŇŇ, ğăłńîçăěâáï ć àăğďěńěŋĺĺ íńěłâàőŋŋëå ŕěàěňěŋŋëå ŋă ďćě čàãŕŕë ĺ őŕĺáăŋĺĺ íńěłâàőŋŋëå áőáâőïŋĺľ łăęďőľ čàãŕŕë ć àăňłăå ňőńěłãńïàŋő-ňěåăŋĺçěáłőčő ĺ łćăŋâőćőåĺňĺçěáłőčő äőàňăńĺğňă ĺ ŕőáâàőěŋĺï áèĺćłĺ ŕőďáĺáâěň, ãçĺâëćăîéěľ ćğăĺňőďěľáâćĺï ňěęďã čàãŕŕăňĺ íńěłâàőŋőć [10]. Ćëćőď ć [10] ąëń őáŋőćăŋ ŋă łőŋæěŕæĺĺ őąőąéěŋŋëå čàãŕŕőćëå äãŋłæĺľ ďńï àăğďěńěŋĺï íńěłâàőŋŋëå ŕěàěňěŋŋëå. Őďŋăłő, őŋă ãęě ŕàĺňěŋïńăáì àăŋěě ł ŁŔŇ [11], çâő ŕőğćőńĺńő áőğďăâì ćěáìňă ãďăçŋëľ ňěâőď àăáçěâă, ŋăğćăŋŋëľ ňěâőďőň íääěłâĺćŋőčő łàĺáâăńńĺçěáłőčő ŕőńï (İŁŔ). Őďŋăłő ňěâőď İŁŔ ć áćőěľ őàĺčĺŋăńìŋőľ àěăńĺğăæĺĺ [11] ŋě ŕőğćőńïěâ àăááçĺâëćăâì ŕőńŋãî íŋěàčĺî ŁŔŇ. Ć ŋăáâőïéěľ àăąőâě ňë ŕőłăęěň, łăł ňěâőď İŁŔ ňőęěâ ąëâì ňőďĺäĺæĺàőćăŋ ďńï àăáçěâă ŕőńŋőľ íŋěàčĺĺ ŁŔŇ ĺ łăł ŕőńãçĺâì ěčő ŕăàăňěâàĺğăæĺî ć àăňłăå ňěâőďőńőčĺĺ ŇŇ.

Łăł ĺ ć ňěâőďě İŁŔ, àăğőąìěň ŕàőáâàăŋáâćő ăâőňŋëå őàąĺâăńěľ ŁŔŇ ŋă ŕőďŕàőáâàăŋáâćő d-őàąĺâăńěľ ăâőňă ňěâăńńă ĺ ďőŕőńŋĺâěńìŋőě ł ŋěňã ŕőďŕàőáâàăŋáâćő őàąĺâăńěľ ńĺčăŋďőć, ćłńîçăîéěě, łàőňě âőčő, ćăńěŋâŋëě s, pőàąĺâăńĺ ăâőňă ňěâăńńă. Ć áőőâćěâáâćĺĺ á àăğąĺěŋĺěň ŕàőáâàăŋáâćă ĂŐ íńěłâàőŋŋëľ čăňĺńìâőŋĺăŋ łőňŕńěłáă ŕàĺňěâ ćĺď:

H = H_d + H_L + H_c + H_r (1)

Ğďěáì H_d|čăňĺńìâőŋĺăŋ d-íńěłâàőŋőć ňěâăńńă ć ŕőńě őáâőćŋëå ğăàïďőć ăâőňőć ńĺčăŋďőć, H_L|čăňĺńìâőŋĺăŋ íńěłâàőŋőć ńĺčăŋďőć, H_c ĺ H_r|őŕěàăâőàë łãńőŋőćáłőčő ĺ àěğőŋăŋáŋőčő ćğăĺňőďěľáâćĺï ňěęďã čàãŕŕăňĺ íńěłâàőŋőć. Řăğďěńěŋĺě íńěłâàőŋŋëå ŕěàěňěŋŋëå ćőğňőęŋő ńĺèì ŕàĺ ãáńőćĺĺ őčàăŋĺçěŋĺï ŕőńŋőčő ŕàőáâàăŋáâćă ňŋőčőíńěłâàőŋŋëå äãŋłæĺľ ďő ŕőďŕàőáâàăŋáâćă äãŋłæĺľ á äĺłáĺàőćăŋŋëň çĺáńőň íńěłâàőŋőć ŋă d-őàąĺâăńïå ňěâăńńă n_d ĺ ŋă ćăńěŋâŋëå őąőńőçłăå ńĺčăŋďőć n_L, áőőâćěâáâćěŋŋő. Ć [11] âăłőě őčàăŋĺçěŋĺě àěăńĺğãěâáï ŕàĺ ŕőňőéĺ ŕàőěłâĺàőćăŋĺï âőçŋőľ ćőńŋőćőľ äãŋłæĺĺ íńěłâàőŋőć ŁŔŇ ŋă ććěďěŋŋőě ćëèě ŕőďŕàőáâàăŋáâćő äãŋłæĺľ á äĺłáĺàőćăŋŋëň çĺáőň íńěłâàőŋőć ć ŕőďáĺáâěňăå. Ŕãáâì P { ŕàőěłâőà ŋă ãłăğăŋŋőě ŕőďŕàőáâàăŋáâćő ĺ Q { ďőŕőńŋĺâěńìŋëľ ł ŋěňã ŕàőěłâőà. Ŕőáńě ŕőďáâăŋőćłĺ P + Q = 1 ć ãàăćŋěŋĺě Ÿàěďĺŋčěàă HΨ = EΨ

ŋă ŕőńŋãî ćőńŋőćãî äãŋłæĺî Ψ ĺ áâăŋďăàâŋëå ŕàěőąàăğőćăŋĺľ [12] ňë ŕőńãçĺň ãàăćŋěŋĺě ŋă ćőńŋőćãî äãŋłæĺî ĺğ àăááňăâàĺćăěňőčő ŕőďŕàőáâàăŋáâćă

Ψn = P Ψ/ < P Ψ|P Ψ >:

H_{eff} Ψ_n = EΨ_n, (2)

İâő ãàăćŋěŋĺě Ÿàěďĺŋčěàă á íääěłâĺćŋëň čăňĺńìâőŋĺăŋőň H^{eff} = P H_0P + H_{RR} H_0 = H_d + H_L + H_c

H_{RR} = P H_rQ(EQ − QH_0Q)�^1QH_rP (3)

ďěľáâćãîéĺň ć ãłăğăŋŋőň ŕőďŕàőáâàăŋáâćě ćőńŋőćëå äãŋłæĺľ. Śőąáâćěŋŋëě ğŋăçěŋĺï őŕěàăâőàőć H^{eff} ĺ H ŕő ŕőáâàőěŋĺî áőćŕăďăîâ.

Řěèěŋĺě ćăàĺăæĺőŋŋőľ ğăďăçĺ ďńï äãŋłæĺőŋăńă ⟨Ψ_n|H^{eff} |Ψ_n⟩ ňë ąãďěň ĺáłăâì, ĺáŕőńìğãï ć łăçěáâćě ŕàőąŋőľ äãŋłæĺĺ ćőńŋőćãî äãŋłæĺî ćĺďă: Φn = Φnd ∧ ΦL, (4)

(ğďěáì ∧ őąőğŋăçăěâ ăŋâĺáĺňňěâàĺğőćăŋŋőě ŕàőĺğćěďěŋĺě ćőńŋőćëå äãŋłæĺľ; Φnd | ćőńŋőćăï äãŋłæĺï á äĺłáĺàőćăŋŋëň çĺáńőň d{ íńěłâàőŋőć, Φ_L | äãŋłæĺï íńěłâàőŋőć ńĺčăŋďőć){ â.ě. äãŋłæĺî, ïćńïîéãîáï ŕàőĺğćěďěŋĺěň čàãŕŕőćëå äãŋłæĺľ. İâő ŕàĺćőďĺâ ł áĺáâěňě ãàăćŋěŋĺľ á íääěłâĺćŋëňĺ čăňĺńìâőŋĺăŋăňĺ ŕőďáĺáâěň:

H^{eff}_d Φ^n_d = E^{eff}_d Φ^n_d (5)

H^{eff}_L Φ_L = E_LΦ_L, (6)

čďě:

H^{eff}_d = H_d + ⟨Φ_L|H_c + H_{RR}|Φ_L⟩

H^{eff}_L = H_L + ⟨Φ^n_d |H_c + H_{RR}|Φ^n_d ⟩ (7)

Śőčńăáŋő [12], ŕőńŋăï íńěłâàőŋŋăï íŋěàčĺï ňőńěłãńë ć n-âőň áőáâőïŋĺĺ ćĺďă (4) ĺňěěâ ćĺď:

E_n = E^{eff}_d (n) + E_L, (8)

čďě E^{eff}_d (n) ěáâì íŋěàčĺï n-čő áőáâőïŋĺï íääěłâĺćŋőčő čăňĺńìâőŋĺăŋă (5) díńěłâàőŋőć.

Ć àăňłăå áãéěáâćãîéěľ àěăńĺğăæĺĺ ňěâőďă İŁŔ [11] äãŋłæĺï Φ_L àăááçĺâëćăěâáï ć ŕőńãíňŕĺàĺçěáłőľ ćěàáĺĺ ŕàĺąńĺęěŋĺï ŚŚŔ (CNDO) ĺ ĺáŕőńìğãěâáï ć ďăńìŋěľèěň ŕàĺ ŕőáâàőěŋĺĺ H^{eff}_d . Ťãŋłæĺï Φ^n_d ŕàĺ íâőň áâàőĺâáï ć ŕàĺąńĺęěŋĺĺ ŕőńŋőčő ŁĆ ć ŕàőáâàăŋáâćě ćáěå äãŋłæĺľ n_d íńěłâàőŋőć ŋă ŕïâĺ d-őàąĺâăńïå. Ďńï őæěŋłĺ ŕőńŋőľ íŋěàčĺĺ E_n ďńï ňőńěłãńë łőňŕńěłáă ć n-âőň áőáâőïŋĺĺ ňë ŕàěďńăčăěň ğăňěŋĺâì ćěńĺçĺŋã E_L íŋěàčĺěľ ńĺčăŋďőć, ćëçĺáńěŋŋőľ ć ŕàĺąńĺęěŋĺĺ ňőńěłãńïàŋőľ ňěåăŋĺłĺ | E_{mm}. Šőčďă ćëàăęěŋĺě ďńï ŕőńŋőľ íŋěàčĺĺ áőáâőïŋĺï n ŕàĺňěâ ćĺď:

ε_n = E^{eff}_d (n) + E_{mm} (9)

çâő ŕàěďáâăćńïěâ ěáâěáâćěŋŋëľ áŕőáőą łőňąĺŋĺàőćăŋĺï ňěâőďőć ŇŇ [8] ĺ İŁŔ [11]. Ňë ćĺďĺň âăłĺň őąàăğőň, çâő, ćëçĺáńïï ŕő äőàňãńě (8) íŋěàčĺî ňŋőčőíńěłâàőŋŋëå áőáâőïŋĺľ d-őąőńőçłĺ E^{eff}_d (n) ďńï àăğŋëå ăâőňŋëå łőŋäĺčãàăæĺľ ŁŔŇ ĺ íŋěàčĺî ńĺčăŋďőć E_{mm}, ňë ňőęěň ŕőńãçĺâì ŕàĺąńĺęěŋŋëě ŕőćěàåŋőáâĺ ŕőâěŋæĺăńìŋőľ íŋěàčĺĺ ďńï àăğńĺçŋëå áőáâőïŋĺľ d-őąőńőçłĺ łőňŕńěłáőć ŕěàěåőďŋëå ňěâăńńőć.

Ğăňěâĺň, çâő áãéěáâćãîéĺě ňěâőďë őæěŋłĺ ŕőćěàåŋőáâěľ ŕőâěŋæĺăńìŋőľ íŋěàčĺĺ ŁŔŇ ć àăňłăå ŇŇ ŕőďåőďă [1-7] ńĺąő ćőőąéě ŋě ŕàěďãáňăâàĺćăîâ ćőğňőęŋőáâĺ áãéěáâćőćăŋĺï àăğńĺçŋëå áŕĺŋőćëå áőáâőïŋĺľ łőňŕńěłáőć á őâłàëâőľ őąőńőçłőľ [1-3], ńĺąő ŕàěďŕőńăčăîâ ĺáŕőńìğőćăŋĺě àăğńĺçŋëå ŋăąőàőć ŕăàăňěâàőć ďńï őŕĺáăŋĺï ŔŔİ àăğŋëå áŕĺŋőćëå áőáâőïŋĺľ őďŋőčő ĺ âőčő ęě ĺőŋă [4-7]. Ŋăè ŕőďåőď, ćëàăęăěňëľ äőàňãńăňĺ (8), (9), ŋăŕàőâĺć, ŕàěďŕőńăčăěâ ïćŋëľ ãçěâ áőáâőïŋĺľ d-íńěłâàőŋőć ĺ ŕàĺňěŋěŋĺě ěďĺŋőľ ŕăàăňěâàĺğăæĺĺ ŇŇ çăáâĺ ďńï ćáěå ćőğňőęŋëå íńěłâàőŋŋëå áőáâőïŋĺľ d-őąőńőçłĺ á ğăďăŋŋëň çĺáńőň íńěłâàőŋőć n_d.

Ŋăŕőňŋĺň, çâő ňěâőď ŇŇ őáŋőćăŋ ŋă ŕăàăňěâàĺğăæĺĺ ŕőńŋőľ íŋěàčĺĺ ňőńěłãńë ć ćĺďě áãňňë ŕőâěŋæĺăńőć, őâŋőáïéĺåáï ł àăğŋëň âĺŕăň ćğăĺňőďěľáâćĺľ. Őąëçŋő ćëďěńïîâ [8] âăłĺě ŕőâěŋæĺăńë, łăł ćăńěŋâŋëľ (àăáâïęěŋĺě áćïğěľ) E_b, ãčńőćőľ ďěäőàňăæĺĺ E_θ, âőàáĺőŋŋëľ E_t, ćăŋ-ďěà-Ćăăńìáőćő ćğăĺňőďěľáâćĺě ŋěáćïğăŋŋëå ăâőňőć E_{vdw}. Łăęďőňã ŕőâěŋæĺăńã áőőâćěâáâćãěâ áćőľ ŋăąőà ŕăàăňěâàőć, ŕőďąĺàăěňëå ŕãâěň őąàăąőâłĺ ąőńìèőčő őąêěňă íłáŕěàĺňěŋâăńìŋëå ďăŋŋëå, őâŋőáïéĺåáï ł áâàőěŋĺî ňőńěłãń, ă âăłęě ł ĺå ĹŁáŕěłâàăň ĺ âěŕńőâăň őąàăğőćăŋĺï.

Şďăçŋëňĺ őąêěłâăňĺ, ŕőğćőńïîéĺňĺ âěáâĺàőćăâì őŕĺáăŋŋëľ ŕőďåőď, ïćńïîâáï áŕĺŋőćëě ĺğőňěàë łőňŕńěłáőć ŕěàěåőďŋëå ňěâăńńőć. Ş àïďă łőňŕńěłáőć ŕěàěåőďŋëå ňěâăńńőć őďŋőčő áőáâăćă ćőğňőęŋë őáŋőćŋëě íńěłâàőŋŋëě áőáâőïŋĺï á àăğŋëň áŕĺŋőň [13], łőâőàëě őâńĺçăîâáï ďěâăńïňĺ ňőńěłãńïàŋőľ áâàãłâãàë łőňŕńěłáă. Šăł, ć ŋěłőâőàëå łőňŕńěłáăå Fe(II) á ăğőâáőďěàęăéĺňĺ őàčăŋĺçěáłĺňĺ ńĺčăŋďăňĺ áãéěáâćãîâ ŋĺğłőáŕĺŋőćëě (S=0, ŊŚ) ňőńěłãńë ĺ ćëáőłőáŕĺŋőćëě (S=2, ĆŚ) ĺğőňěàë [14, 15]. Ŕàőæěáá ŕàěćàăéěŋĺï ŊŚ ĺğőňěàőć ć ĆŚ ŕàĺ ĺğňěŋěŋĺĺ âěňŕěàăâãàë ĺ/ĺńĺ ďăćńěŋĺï ŋăğëćăěâáï áŕĺŋőćëň ŕěàěåőďőň. Řăğŋëě áŕĺŋőćëě ĺğőňěàë ňőčãâ áãéěáâćőćăâì ć ćĺďě ĺŋďĺćĺďãăńìŋëå ćěéěáâć. Řěŋâčěŋőčàăäĺçěáłĺě íłáŕěàĺňěŋâë [16] ŕőłăğëćăîâ, çâő čěőňěâàĺĺ ňőńěłãń ć ĆŚ ĺ ŊŚ áőáâőïŋĺïå őâńĺçăîâáï âăł, çâő ć ňőńěłãńăå ĆŚ ŕàĺ őďĺŋăłőćőľ őàĺěŋâăæĺĺ ńĺčăŋďőć àăááâőïŋĺï Fe-N ąőńìèě, çěň ć ňőńěłãńăå ŊŚ, â.ě. ńĺčăŋďë ĺğňěŋïîâ áćőě ŕőńőęěŋĺě őâŋőáĺâěńìŋő ăâőňă ňěâăńńă, ŋě ĺğňěŋïï ŕàĺ íâőň ŋĺ áćőěľ ćŋãâàěŋŋěľ áâàãłâãàë, ŋĺ åăàăłâěàă łőőàďĺŋăæĺĺ.

Ďńï âěáâĺàőćăŋĺï ŕàěďńőęěŋŋőčő áŕőáőąă àăáçěâă ŕőńŋőľ íŋěàčĺĺ ąëń ćğïâ łőňŕńěłá cis-[Fe(NCS)_2(bipy)_2], áŕĺŋőćăï ĺğőňěàĺï łőâőàőčő åőàőèő ĺğãçěŋă. Ć ěčő łàĺáâăńńăå àěğłĺľ áŕĺŋőćőľ ŕěàěåőď ŋăąńîďăěâáï ŕàĺ 178 Ł [14]. Ć áâàãłâãàăå ĆŚ ĺ ŊŚ àăááâőïŋĺï Fe{N őâńĺçăîâáï ŕàĺąńĺğĺâěńìŋő ŋă 0.2 A (ďńï ńĺčăŋďă ąĺŕĺàĺďĺńă) [16]. Ć àăąőâě [17] ąëńő ŕőłăğăŋő, çâő ňěâőď İŁŔ ąěğ ďőŕőńŋĺâěńìŋőľ ŕăàăňěâàĺğăæĺĺ ŕàăćĺńìŋő őŕĺáëćăěâ áŕĺŋ őáŋőćŋőčő áőáâőïŋĺï ãłăğăŋŋőčő łőňŕńěłáă ďńï íłáŕěàĺňěŋâăńìŋëå ĆŚ ĺ ŊŚ čěőňěâàĺľ ĺ, âăłĺň őąàăğőň, íńěłâàőŋŋăï áâàãłâãàă d-őąőńőçłĺ ć ďćãå ŕàěďěńìŋëå łőŋäĺčãàăæĺïå ïďěà, ŋăľďěŋŋăï ňěâőďőň İŁŔ, áőčńăáãěâáï á íłáŕěàĺňěŋâőň. Ďńï ăŋăńĺğă ŔŔİ ŋěáłőńìłĺå ŋĺęŋĺå íńěłâàőŋŋëå áőáâőïŋĺľ ňë ŕőáâàőĺńĺ ŕàőňěęãâőçŋëě ňěęďã ĆŚ ĺ ŊŚ äőàňăňĺ ňőńěłãńïàŋëě áâàãłâãàë ćďőńì ŕàïňőľ ć ŕàőáâàăŋáâćě ïďěàŋëå łőőàďĺŋăâ, áőěďĺŋïîéěľ ĆŚ ĺ ŊŚ äőàňë łőňŕńěłáă. Ďńï łăęďőľ áâàãłâãàë ňěâőďőň İŁŔ àăááçĺâëćăńĺáì íŋěàčĺĺ ŋěáłőńìłĺå ŋĺęŋĺå áőáâőïŋĺľ d-őąőńőçłĺ, ă ňěâőďőň ŇŇ ćëçĺáńïńăáì íŋěàčĺï ńĺčăŋďőć. Łăł ňë ãęě őâňěçăńĺ, ŕăàăňěâàë ŇŇ ŕőâěŋæĺăńőć ďńï ăâőňă ŕěàěåőďŋőčő ňěâăńńă ďőńęŋë ąëâì ĺğňěŋěŋë ŕő áàăćŋěŋĺî á âěňĺ, łőâőàëě ňőčãâ ąëâì ŕőďőąàăŋë ŋă őáŋőćě ăŋăńĺğă áâàãłâãàŋëå ďăŋŋëå. Ďńï őáâăńìŋëå ăâőňőć ĺ ňěęăâőňŋëå áćïğěľ ĺáŕőńìğőćăńĺáì ŕăàăňěâàë ĺğ áâăŋďăàâŋőčő ŋăąőàă MM2 [18]. Őąëçŋő ďńï ćăńěŋâŋőčő ĺ ãčńőćőčő áĺńőćëå ŕőńěľ ĺáŕőńìğãîâ čăàňőŋĺçěáłőě ŕàĺąńĺęěŋĺě áő áńăąëň ăŋčăàňőŋĺğňőň. Őďŋăłő, ŕőáłőńìłã ć ŕàőæěááě áŕĺŋőćőčő ŕěàěåőďă ĺğňěŋěŋĺě ďńĺŋë áćïğĺ Fe{N áőáâăćńïěâ ąőńěě 10% őâ ďńĺŋë íâőľ áćïğĺ ć ŊŚ ĺğőňěàě, čăàňőŋĺçěáłőě ŕàĺąńĺęěŋĺě ŋěďőáâăâőçŋő, ĺ ďńï őŕĺáăŋĺï ćăńěŋâŋőčő ŕőâěŋæĺăńă áćïğěľ Fe{N ňë ĺáŕőńìğőćăńĺ ŕőâěŋæĺăń Ňőàğě: E^{F e}�^N b = D_{F e}�_N (1 − e�^{αF e}�^{N (r}�^{r0F e}�^{N )})^2.

Ďńï ãčńőćőčő ŕőâěŋæĺăńă ĺáŕőńìğőćăńőáì őąëçŋőě čăàňőŋĺçěáłőě ŕàĺąńĺęěŋĺě. Ŋăňĺ ąëńĺ ŕőáâàőěŋë ŕő äőàňãńě (9) âěàňë ŕěàćëå ŋĺğèĺå áĺŋčńěâă, âàĺŕńěâă ĺ łćĺŋâěâă àăááňăâàĺćăěňőčő łőňŕńěłáă. Ŕăàăňěâàë ňőàğěćáłĺå ĺ ãčńőćëå ŕőâěŋæĺăńőć ŕőďąĺàăńĺáì âăł, çâőąë ďőąĺâìáï áőćŕăďěŋĺï ŕőńőęěŋĺľ ňĺŋĺňãňőć ŋă âěàňăå áĺŋčńěâă ĺ łćĺŋâěâă á íłáŕěàĺňěŋâăńìŋëňĺ àăááâőïŋĺïňĺ [16] Fe-N ć ŊŚ ĺ ĆŚ áâàãłâãàăå. Ďńï áćïğěľ Fe-N ąëńĺ ŋăľďěŋë áńěďãîéĺě ŕăàăňěâàë :

ďńï áćïğĺ Fe{N(bipy) :

r^0_{F e}�_N = 2.035A, D_{F e}�_N = 70.0 kcal/mol, α_{F e}�_N = 2.0A�^1;

ďńï áćïğĺ Fe{N(NCS) :

r^0_{F e}�_N = 1.975A, D_{F e}�_N = 40.0 kcal/mol, α_{F e}�_N = 3.0A�^1,

ă ďńï ãčńőć N-Fe-N: k_ϕ = 0.015kcal/mol, ϕ(N_{(NCS)} − F e − N_{(bipy)}) = 90ffi, ϕ(N_{(NCS)} − F e − N_{(NCS)}) = 90ffi, ϕ(N_{(bipy)} − F e − N_{(bipy)}) = 90ffi, ϕ(F e − N_{(bipy)} − S) = 180ffi. Őâňěâĺň, çâő ŕăàăňěâàë ãčńőćőčő ŕőâěŋæĺăńă áőőâćěâáâćãîâ łàăľŋě áńăąőľ çãćáâćĺâěńìŋőáâĺ ŇŇ çăáâĺ íŋěàčĺĺ łőňŕńěłáă ł ĺğňěŋěŋĺïň ćăńěŋâŋëå ãčńőć ŕàĺ ăâőňě Fe. İâő áőčńăáãěâáï á ŕàěďáâăćńěŋĺěň ő âőň, çâő ãčńőćăï ğăćĺáĺňőáâì ŕőńŋőľ íŋěàčĺĺ őŕàěďěńïěâáï ńĺèì çăáâìî, őŕĺáëćăîéěľ d-íŋěàčĺî. Ŕàĺ ãłăğăŋŋëå ŕăàăňěâàăå čàăäĺł ğăćĺáĺňőáâĺ ŕőńŋëå íŋěàčĺľ őâ àăááâőïŋĺï ĺğőąàăęěŋă ŋă àĺá. 1. Ŕàĺ íâőň àăğŋőáâì δE_{hl} = E^{hs}_{min} − E^{ls}_{min} àăćŋă 1.216 łłăń/ňőńì. Ğăňěâĺň, çâő íŋěàčĺï ŕěàěáěçěŋĺï âěàňőć ŋě ïćńïěâáï őæěŋłőľ ďńï íŋěàčĺĺ ăłâĺćăæĺĺ áŕĺŋőćőčő ŕěàěåőďă, âăł łăł ŕàïňăï ć łőŋäĺčãàăæĺőŋŋőň ŕàőáâàăŋáâćě, áőěďĺŋïîéăï ĆŚ ĺ ŊŚ łőŋäĺčãàăæĺĺ, ćďőńì łőâőàőľ ňë ŕàőĺğćőďĺńĺ ćëçĺáńěŋĺï, ňőęěâ ĺ ŋě áőćŕăďăâì á łőőàďĺŋăâőľ àěăłæĺĺ áŕĺŋőćőčő ŕěàěåőďă.

Ďńï őæěŋłĺ łàĺâĺçěáłőľ âěňŕěàăâãàë ŕěàěåőďă ĺáŕőńìğőćăńăáì äőàňãńă [14]:

T_c = δh δs , (10)

ć łőâőàőľ δh = δE + h̄ 2 (ωhs − ωls). Ğďěáì ω_{hs} ĺ ω_{ls} | çăáâőâë ŕőńŋőáĺňňěâàĺçŋőčő łőńěąăŋĺï ďńï ĆŚ ĺ ŊŚ áőáâőïŋĺľ. Ňë őæěŋĺćăńĺ çăáâőâë łőńěąăŋĺľ ŕő äőàňãńě

ω^2_s = 1 2 M�1_{eff} ∂^2Es^(q^) ∂q^2 fi fi_{q=qmin} (11)

čďě q|ŕăàăňěâà ĺğňěŋěŋĺï ďńĺŋë áćïğĺ Fe-N, s = hs, ls. İääěłâĺćŋăï ňăccă, áćïğăŋŋăï á ďăŋŋëň łőńěąăŋĺěň M_{eff} = X a m_aδR^2_a Ğďěáì m_a ěáâì ňăááă ăâőňă a, ă δR_a{íâő ĺğňěŋěŋĺě łőőàďĺŋăâë ăâőňă a ŕàĺ ŕěàěåőďě őâ ŊŚ ł ĆŚ ĺğőňěàã. Ŕőďáâăćńïï íłáŕěàĺňěŋâăńìŋëě ğŋăçěŋĺï δR_a ŕőńãçăěň M_{eff} = 22 ć ěďĺŋĺæăå ă.ě.ň.·A^2 (âăłĺě ěďĺŋĺæë ćëğćăŋë ąěğàăğňěàŋőáâìî q). Ćëçĺáńěŋŋëě çăáâőâë łőńěąăŋĺľ ω_{hs} = 497 cm�^1, ω_{ls} = 774 cm�^1, çâő ãďőćńěâćőàĺâěńìŋő áőčńăáãěâáï á íłáŕěàĺňěŋâăńìŋëňĺ őæěŋłăňĺ ω_{hs} ≈ 400 cm�1, ω_{ls ≈ 600} cm�1 [14]. Śőčńăáŋő ŋăèĺň àăáçěâăň, ćěńĺçĺŋă δh áőáâăćńïěâ 0.82 łłăń/ňőńì.

Ĺğňěŋěŋĺě íńěłâàőŋŋőľ íŋâàőŕĺĺ

δs = k_B ln g_{hs} g_{ls} , čďě g_{hs} ĺ g_{ls} | íńěłâàőŋŋëě áâăâĺáâĺçěáłĺě áãňňë ďńï ĆŚ ĺ ŊŚ őáŋőćŋëå áőáâőïŋĺľ áőőâćěâáâćěŋŋő. Ďńï ćëçĺáńěŋĺï áâăâĺáâĺçěáłĺå áãňň ĆŚ őáŋőćŋőčő áőáâőïŋĺï ğăňěâĺň, çâő [19]

g_{hs} = X n (2sn + 1)e� εn kB T , čďě (2s_n + 1) { ňãńìâĺŕńěâŋőáâì n-čő ãàőćŋï. Ŕěàćëľ ŋĺęŋĺľ łćĺŋâěâ ć łàĺáâăńńĺçěáłőň ŕőńě áĺňňěâàĺĺ O_h ćëàőęďěŋ âàĺęďë (t_2g). Śőčńăáŋő ŋăèĺň àăáçěâăň, ć ĺááńěďãěňőň łőňŕńěłáě ĺğ-ğă ąőńěě ŋĺğłőľ, çěň őłâăíďàĺçěáłăï, áĺňňěâàĺĺ ŕőńï ć ĆŚ äőàňě ćëàőęďěŋĺě çăáâĺçŋő áŋĺňăěâáï ĺ ć t_2g ãàőćŋě ďćă ŕěàćëå ŕőďãàőćŋï ŕàăłâĺçěáłĺ ŋě àăáéěŕńěŋë ŕő áàăćŋěŋĺî á âàěâìĺň (ŕěàćëľ őâáâőĺâ őâ ćâőàőčő ŋă őł. 100 cm�^1, âőčďă łăł őâ âàěâìěčő | ŋă őł. 600 cm�^1). Šěň áăňëň, ć áãňňě őáâăěâáï ďćă çńěŋă ĺ g_{hs} = 5+5·0.783 ≈ 10 Ďńï ŋĺğłőáŕĺŋőćőčő áőáâőïŋĺï áŕĺŋőćőě ćëàőęďěŋĺě őáŋőćŋőčő áőáâőïŋĺï (2s + 1) àăćŋő ěďĺŋĺæě, ă ćáě íńěłâàőŋŋëě ćőğąãęďěŋĺï ĺňěîâ čőàăğďő ąőńěě ćëáőłãî íŋěàčĺî, çěň T_c. Ŕőíâőňã á åőàőèěľ âőçŋőáâìî ňőęŋő áçĺâăâì g_{ls} = 1. Šőčďă ĺňěěň g_{hs}=10, g_{ls}=1 ĺ δs = ln 10 ć ěďĺŋĺæăå k_B.

Ć àěğãńìâăâě ćëłńăďőł ŕő ãłăğăŋŋëň äőàňãńăň ňë ŕőńãçăěň ąńĺğłãî ł íłáŕěàĺňěŋâăńìŋőľ âěňŕěàăâãàě áŕĺŋőćőčő ŕěàěåőďă ćěńĺçĺŋã T = 185 Ł. Šăłĺň őąàăğőň, ŕőłăğăŋă ŕàĺŋæĺŕĺăńìŋăï ŕàĺňěŋĺňőáâì ŕàěďńőęěŋŋőčő ŋăňĺ ŕőďåőďă ł ŕàăćĺńìŋőňã (á âőçłĺ ğàěŋĺï íłáŕěàĺňěŋâăńìŋëå åăàăłâěàĺáâĺł) őŕĺáăŋĺî ŕőńŋőľ íŋěàčĺĺ ŁŔŇ.

Ć ŋăáâőïéěľ àăąőâě ąëńă ĺğãçěŋă ćőğňőęŋőáâì áőćňěéěŋĺï ňěâőďă ňőńěłãńïàŋőľ ňěåăŋĺłĺ ĺ ňěâőďă íääěłâĺćŋőčő łàĺáâăńńĺçěáłőčő ŕőńï ć àăňłăå ěďĺŋőčő ŕőďåőďă ł ŕàĺąńĺęěŋŋőľ őæěŋłě ŕőâěŋæĺăńìŋőľ íŋěàčĺĺ łőňŕńěłáőć ŕěàěåőďŋëå ňěâăńńőć. Ňë ŕàĺňěŋĺńĺ őąéĺľ ŕőďåőď [10] ł őąêěďĺŋěŋĺî łćăŋâőćőåĺňĺçěáłőčő ĺ ňőńěłãńïàŋő- ňěåăŋĺçěáłőčő őŕĺáăŋĺï ňőńěłãńë, őáŋőćăŋŋőčő ŋă àăğďěńěŋĺĺ íńěłâàőŋŋëå ŕěàěňěŋŋëå. Ŕàĺ íâőň àőńì łćăŋâőćő { åĺňĺçěáłőčő ňěâőďă ĺčàăń ňěâőď İŁŔ [11], ă ňőńěłãńïàŋăï ňěåăŋĺłă ĺáŕőńìğőćăńăáì ć áâăŋďăàâŋőň ćĺďě (á ŋěąőńìèĺňĺ ňőďĺäĺłăæĺïňĺ).

Řăąőâă ćëŕőńŋěŋă ŕàĺ äĺŋăŋáőćőľ ŕőďďěàęłě ŘŤŤĹ (čàăŋâ 96-03-32824) ĺ INTAS (čàăŋâ 94-4089). Ăćâőàë ąńăčőďăàïâ Ŕ.Ŋ.Ďìïçłőćă, Ć.Ć. Ğěńěŋæőćă, Ă.Ă. Ńěćĺŋă, Ĺ.Ă.Ňĺáãàłĺŋă, Ć.Ĺ.Ŕãŕëèěćă ğă ğăĺŋâěàěáőćăŋŋőě őąáãęďěŋĺě ĺ Ĺ.Ą.Ąěàáãłěàă ğă ŕàěŕàĺŋâ ěčő áâăâìĺ [5].

Ńĺâěàăâãàă

[1] K.Rapp«e, C.Casewit, K.Colwell, W.A.Goddard III, W.Ski¸ // J. Am. Chem.

Soc. 1992. V. 114. P.10024 [2] K.Rapp«e, C.Casewit, K.Colwell // Inorg.Chem.1993. V.32. P.3438 [3] B. Hay // Coord. Chem. Rev. 1993. V.126. P.177 [4] V.Burton, R.Deeth, C.Kemp, P.Gilbert // J. Am. Chem. Soc. 1995. V.117.

P.8407 [5] I.B.Bersuker, M.Leong, J.Boggs, R.Pearlman // Int.J.Quant.Chem. (subm.) [6] P.Comba // Coord.Chem.Rev.1993. V.123. P.1 [7] P.Comba, T.Hambley // Molecular modeling of inorganic compounds.

VCH,1995.

[8] Ş.Ąãàłěàâ, Ŋ.İńńĺŋďęěà Ňőńěłãńïàŋăï ňěåăŋĺłă. Ň.: Ňĺà, 1986 (U.Burkert, N.Allinger Molecular mechanics, ACS Monograph, 1982) [9] CECAM-NSF Meeting on hybrid quantum and classical methods for the simulation of biopolymers // Eds. M.Field, J.Guo / Int. J. Quant. Chem. 1996. V.60. N.6 [10] Ă.Ń.Ůãčàěěć // Ţĺňĺçěáłăï äĺğĺłă (ć ŕěçăâĺ) [11] A.V.Soudackov, A.L.Tchougree¸, I.A.Misurkin // Theor. Chim. Acta. 1992.

V.83. P.389 [12] Ř.Ňăł-Ćĺŋĺ, Ą.Śăâłńĺä Łćăŋâőćăï ňěåăŋĺłă ňőńěłãń. Ň.: Ŋăãłă,1972 (R. McWeeny, B. Satkli¸ Molecular quantum mechanics, Addison-Wesley, NY, 1969) [13] Ă.Ă. Ńěćĺŋ, Ŕ.Ŋ. Ďìïçłőć İńěłâàőŋŋőě áâàőěŋĺě, áâàãłâãàă ĺ ŕàěćàăéěŋĺï čěâěàőńĺčăŋďŋëå ňőńěłãń Ň.: Ŋăãłă, 1990 [14] E. K-onig, H.Ritter, B.Kulshreshtha // Chem. Rev. 1986. V.82. P.117 [15] P.G-utlich, J.Jung, H.Goodwin // in Molecular magnetism: from molecular assemblies to the devices. / Eds. E. Coronado, P. Delha«es, D. Gatteshi, J. Miller. Kluwer A.P., 1996. PP.327-379 [16] R.Gallois, J.A.Real, C.Hauw, J.Zarembowitch // Inorg. Chem. 1990. V.29.

P.1152 [17] A.L. Tchougree¸, A.V. Soudackov, I.A. Misurkin, H. Bolvin, O.Kahn // Chem.

Phys. 1995. V.193. P.19 [18] N.Allinger // J. Am. Chem. Soc. 1977. V.99. P.8127 [19] Ń.Ńăŋďăã, Ě.Ńĺäèĺæ Śâăâĺáâĺçěáłăï äĺğĺłă, ç.1. Ň.: Ŋăãłă, 1996

-7950

-7945

-7940

-7935

-7930

-7925

-7920

-7915

-7910

1.95 2 2.05 2.1 2.15

S=2 3 3 3 3 3 3 3 3 33 33 3 3 3 3 3

3 3 3 3 3 3 3 3 3 3 3

S=1 +

+ + + + + + + + + + + + + + + + + + + + + + + + + + + S=0 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2

2 2 2

2 2 2

Řĺá. 1: Šěàňë áŕĺŋőćëå áőáâőïŋĺľ ňőńěłãńë cis-[Fe(NCS)_2(bipy)_2] łăł äãŋłæĺĺ àăá-

áâőïŋĺï Fe-N(bipy), ŕőńãçěŋŋëě ĺğ àăáçěâă ňěâőďőň İŁŔ-ŇŇ