
�������	
��� 
� 
�� 
����
���

� 

2014 


�

��
���  ��������  ���� 

���

���  ��������� 

������ 
�	��
	����� 


���� 
������� ��
��� 

�������  �  1960  �.                                                                 	
���
�  6  ���  �  ��� 
 

� � �  55         ������-�������          ! 1, 2014  

� � � � � � � � � � 

	 � � � � �  � 	 � � � � � �  � � � � 
 � �  �  
 � � � � � � 
 � �  � � � � �  

��"��#� �.�. 
��������� ��������� ��!" 2 6(H O)�  # �$$#��� 

3 13(NH )�  � #%&"��'*"$ +������*�$. 

��*����-,#$#'���#� #����!���*#/ 

�0'��"� �����: $���%#�#-"&'&(�)$&� DFT & �
2 ��)(�%*, 
'#��$+�/��*� $��)%��* �#3*  & �''&�$�, 
'#3��� )#����%&�#����#6# 7��$%�#��  

7 

�#9;�� <.�., ��;���� �.�., =+%%��$��"% �. 
��#/*#� 5-$��#���%��4#*� *� �7#*���0 ��*����#0 
� $������/�*�$ �#�����!� 

�0'��"� �����: 5-'�%&���;#�>&�, 
�#;9+?3���*� )#)%#/�&/ $&)�#�#3�, 
@#���"�#)%� @#%��>&����#A 7���6&& (CCE), 
)@&�#��/ $#����)&/ 

 

14 

���*3#�� �.�., �&'#H$&� �.I., =���$&�6 <. 
��������� # ����8'#����9 $������/�*", # #�**", 
��$7������ AlCl3 � 7#��%#*�$ # 4,4�-&#7#�#!#��$ 

�0'��"� �����: $���%#�#-"&'&(�)$&� ��)(�%*, 
'#��$+�/��*� $#'@��$)*, &#��*� $#'@��$)*, 
"�#�&3 ��J'&�&/, @&��;&�, 4,4�-9&@&�&3&�, )%�+$%+��, 
+)%#A(&�#)%� 

20 


�'K�#� 
.<., ���3&�� �.�. 

��*����-,#$#'����� #����!���*#� ��������" 
!�!����#������#����*� H12Si12O18 


�0'��"� �����: 3#3�$�)&�)�)$�&#$)��, 7�3#$#'@��$)*, 
)&''�%�&/, )%�+$%+��, &#�&;�>&/, B3LYP, PBE0, MP2(full), 
cc-pVTZ 

 

29 

 
 
 
 

Copyright ОАО «ЦКБ «БИБКОМ» & ООО «Aгентство Kнига-Cервис»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

http://rucont.ru/efd/229891
http://rucont.ru/efd/229891
http://rucont.ru/efd/229891
http://rucont.ru/efd/229891


Abbas G., Mariya-al-Rashida, Irfan A., Ali Rana U., 
Shakir I. 
DFT studies on tetranuclear cubane complex 
[Ni4(ampd)4(Cl4)]·MeCN 
Keywords: Ni(II) cubane, 2-amino-2-methyl-2,3-propandiol, 
single crystal X-ray crystallography, density functional theory, 
time-dependent density functional theory  

36 

El Assyry A., Benali B., Boucetta A., Lakhrissi B. 
Application of the AMYR calculating method 
on quinoxaline, 3-chloroquinoxaline 
and 3-methylquinoxaline in interaction 
with n water molecules (n varies from 1 to 6) 
Keywords: quinoxaline, 3-chloroquinoxaline, 
3-méthylquinoxaline, AMYR, interaction energies, conformations

 

43 

� � � � � � � � � � � �  � 	 � � � � � �  � � � � 
 � �  > � � � � � � 
 � � �  � � 	 � � � � �  

`�$&�#�� �.<., ����>$&A �.�., ������#�� �.<., 
�����$ �.�., 
+3�$#� �.�., C#%$&� �.�. 
�7#*-��������� � ��$7�����, ���&���*�� ?���%�(II) 
� ����(7#��%��-1-#�)$���*�$ 

�0'��"� �����: )&�%�;, $#'@��$)* ?���;�(II), $��9#���*, 
��
�(@&��;#�-1-&�)'�%��, '�6��%#"&'&/, 7��$%�#���/, 
�� & '�))9�+7�#�)$�/ )@�$%�#)$#@&/  

50 

AlDamen M.A., Sinnokrot M. 
Crystallographic and theoretical studies 
of 1-(1-napthyl)-2-thiourea 
with intermolecular N—H…S heteroatom interaction 
and N—H…@ interaction 
Keywords: 1-(1-naphthyl)-2-thiourea, S…H—N hydrogen bond, 
interaction energy, ab initio, RIMP2, B3LYP 

58 

� 	 � � 
 	 � � �  � � � 
 � � 	 � �  �  � � � 	 � � � � �  

<��(&� �.�., 
'&��#� C.
., ��#)%&� �.�. 
��*B�*�!#E���4#�**�� #����!���*#� ��!*", 
��������� ��#,���#!� �0��4#/ 

�0'��"� �����: �#3�*� ��)%�#�* ���%��&3#�, )%�+$%+��, 
���%6��#3&���$>&#��*A ����&;, 
'��#+6�#�*� '�$)&'+'* &�%��)&��#)%& ��))�/�&/, 
�+�$>&& ��3&����#6# ��)@��3����&/  

66 

<��+�#� �.�., �&�&��#� 
.�.,
�9�3��#� �.`., 
�%��� �.�., ���%�/$#� �.�. 
�7��������7#'����� #����!���*#� 7��4����� 
���9����4## # ����4#�4## � ��������, ���# �#�#/ 
� #�**", # �7����**", �������#���/, 

�0'��"� �����: )@�$%�* $#'9&��>&#��#6# ��))�/�&/, 
&#���/ ?&3$#)%�, 7%&�'�%&�&'&3�;#�&�&A 
9&)(%�&�%#�'�%��)+���#�&�)&'&3, 
�&%&A 9&)(%�&�%#�'�%&�)+���#�&�)&'&3, )#����%�>&/  

72 

Copyright ОАО «ЦКБ «БИБКОМ» & ООО «Aгентство Kнига-Cервис»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

http://rucont.ru/efd/229891
http://rucont.ru/efd/229891
http://rucont.ru/efd/229891
http://rucont.ru/efd/229891


�#�#�K� �.C., 
���9�/$#�� �.�. 
G#!����4#/ �$#*��#���� � ��!*", ��������, 
���9E���� $�B*#/ # *���#/ 

�0'��"� �����: @��>&����*A #9w�', �'&�#$&)�#%*, 
�#3�#-)#���*� )&)%�'*, �$��3* 6�+@@, 6&3��%�*� (&)��  

77 


 � � � 	 � � � � 
 � � � �  

�#�&)#� 
.�., ��6��&�� 
.�., C���+"&�� �.�. 

�#������B��E#'���#8 �*��#% 7�#��!*", 
���9E#!�� �/?��", $�������: 
������#��, E��9&�����#��, $����''##�� 

�0'��"� �����: $�&)%���#6���&(�)$&A ����&;, 
)%�+$%+�* )+���&3#�, $�%&#��*� & ��&#��*� @#3��H�%$&, 
�+$)��&%, ����9��%��&%, '���+((&&%  

81 

�J%J��&$ �.C., ��/($#�� �.�., ��A�+�&� I.<., 
<�#'&�#� 
.�. 
��������� $�*���#**�8 $�!#E#��4## Re3B 

�0'��"� �����: ���&A, 9#�&3*, �*)#$#� 3�����&�, 
�*)#$�/ %�'@���%+��, ���%6��#��;#�*A ����&;, 
$�&)%���#"&'&/  

88 

Chen H., Zhang L., Hu B., Wu X.-L., Wang T., Huang G., 
Wang Y.-Q., Liu C.-Z. 
Crystal structure and luminescence of two cadmium 
3,4,5- trimethoxylbenzoate complexes 
Keywords: 3,4,5- trimethoxylbenzoate, crystal structure, 
cadmium, spectral analysis, luminescence  

94 

Li X., Zhao H., Zeng Q. 
Structure and photoluminescent property 
of a three-dimensional pillared-layer La(III)-Cu(I) 
heterometallic coordination polymer 
Keywords: heterometallic coordination polymer, crystal structure, 
pillared-layer, photoluminescent property 

101 

� 	 � � 
 	 � � �  P � � � � G � � � � 
 �  � 
 	 � � � Q 
  � � � 	 � �  

Yousefi M., Safari M., Torbati M.B., Amanzadeh A. 
In vitro anti-proliferative activity of novel 
hexacoordinated triphenyltin(IV) trifluoroacetate 
containing a bidentate N-donor ligand 
Keywords: organotin(IV) complex, 
2,9-dimethyl-1,10-phenanthroline, spectroscopic study, 
anticancer drug, cell line 

106 

���$)��3��)$+ �., �#+�#H C., �@�/ �., �&%��+ �. 

�#�����#'����/ ��������� 
[La(NO3)3(H2O)2(BiPy)]·1,5(BiPy) 

�0'��"� �����: $#'@��$)�#� )#�3&���&� La(III), )&�%�;, 
)%�#��&�, $�&)%���&(�)$�/ )%�+$%+��  

112 

Copyright ОАО «ЦКБ «БИБКОМ» & ООО «Aгентство Kнига-Cервис»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

Перейти на страницу с полной версией»

http://rucont.ru/efd/229891
http://rucont.ru/efd/229891
http://rucont.ru/efd/229891
http://rucont.ru/efd/229891

