Влияние структурных факторов на полный спин мультиспиновых систем на примере вердазильных радикалов с нитреновыми центрами.
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Молекулы с открытой оболочкой представляют большой интерес за счет их роли в качестве интермедиатов реакций, и как составляющая часть для создания молекулярных магнитов, redox-активных, проводящих и светоизлучающих материалов. При рассмотрении подобных систем перспективно использовать мультиспиновые системы и полирадикалы, для создания которых необходимы фундаментальные исследования взаимодействия радикальных фрагментов внутри одной молекулы [1].
[bookmark: _GoBack]Представленная работа рассматривает две мультиспиновые системы (рис. 1), содержащие вердазильный S = 1/2 и нитреновый S = 1 радикальные фрагменты, находящиеся в различном сопряжении. Методом ЭПР спектроскопии был определен общий спин каждой из систем: Stotal=1/2 для мета- положения нитрено группы и Stotal=3/2 для пара-. Соединения изучались при помощи трех разноуровневых рассмотрений: правило Лонге-Хиггинса, спиновая плотность и одиночно занятые молекулярные орбитали. Последние два рассмотрения качественно визуализируют различие исследуемых систем, показывают энергетическую выгодность чередования знака спиновой плотности и существенной делокализации электронов.
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Рис. 1. Получение исследуемых мультиспиновых систем путем фотолиза соответствующего азидо содержащего прекурсора
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