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Конформационный состав и равновесная структура молекулы гидразида пиридин-3-карбоновой (никотиновой) кислоты (Рисунок 1) были определены методом газовой электронографии и квантово-химических расчетов при температуре 152 °С.
Предварительный конформационный анализ проведен с применением квантово-химических расчетов на теоретических уровнях B3LYP/6-31G (d, p), B3LYP/cc-PVTZ и MP2/cc-PVTZ. Показано, что конформационное разнообразие молекулы никотиновой кислоты обусловлено различной ориентацией заместителей вокруг связей C–N и N–N гидразидной группы. Все возможные конфигурации заместителей приводят к восьми возможным конформациям молекулы никотиновой кислоты симметрии C1. Расчет процентного содержания конформеров в газовой фазе показывают, что только две конформации (1 и 2, см Рисунок 1) являются преобладающими (более 99%), тогда как количества других конформеров слишком малы, чтобы их можно было учитывать при анализе данных газовой электронографии. Для преобладающих конформаций рассчитаны значения геометрических параметров, частот и амплитуд колебаний, а также значения поправок для равновесных межъядерных расстояний с использованием кубических силовых постоянных на уровне теории B3LYP/cc-PVTZ. Наилучшее соответствие эксперементальной и теоретической кривых приведенных  молекулярных  интенсивностей sM(s) (Rf = 3.6 %) было найдено для модели, содержащей 68(15)% конформера I, 32(15)% конформера II. Определены равновесные экспериментальные структурные параметры предпочтительных конформеров. 
Для молекулы гидразида пиридин-2-карбоновой (пиколиновой) кислоты  (Рисунок 1, 3) были получены дифракционные картины рассеяния электронов для длинного расстояния между соплом испарителя и фотоплёнкой при температуре 107 °С. Методами квантовой химии, предсказано, что в газовой фазе данная молекула представлена единственным конформером симметрии Cs, стабилизированным за счет внутримолекулярной водородной связи.
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Рисунок 1. Молекулярные структуры гидразидов пиридин-карбоновых кислот.
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