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ABSTRACT 

 
    The proton affinity for the two prototropic forms of some salicylaldehyd aroyl hydrazones were 
calculated using the semiempirical quantum-chemical method AM1. It was found that there is a good 
correlation between the proton affinity and previously calculated electrostatic potentials. 
    Key words: salicylaldehyd aroyl hydrazones, proton affinity, electrostatic potentials proton affinity 
correlations. 
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    � ������
� ������ [1] ���� ���������
� 
����������� �� �������
��� ������������
� 
����
����� 
�  ���� �� �!���
�
��, 
�����
� 

�"-��#� �������������� ����� �������
� � 
��� ����������
� 
� �������

��� �$ ���-
���
��� ��� ����$���"����� � "�
� 
� ���-
���
��� $�����. %��� ������������ �
����� 
�� �����$��
�  ���
� �����, �!" ���� ��-
���
� �!���
�
�� �� ��������� ���� �����-
����
� &��$� �� ����'��
� �� �� �
��$� � 
������ 
� �����!� �� $����
� "�
�, ���-
�������
 �� ����
�� � 
���� &��$�������
� 
��������� [2, 3, 4]. 
     � ���� ������ �� ���������
� ����������� 
�� �������
��� �����

� �&�
����� (��) ��  
 
 

 
 

���� �� ��
��
��� ���$� � ����� �����-
����
� &��$� LH � L (&� ��� 1) �� �!���
�-

���� �–V��� � � ���!���
� ��������� $�'�� 
��� � �������������
��� �$ ����
����� (��).  
    (����

��� �&�
��� �� ��&�
��� ���� 
�
�� ����, ����� �� ������'���� �� ��� �!$ 
��
� ��$��
� �����$� �� ����!���
� �����
. 
)�������
��� 
� �����

�� �&�
���� � �� 
�
���
�� ��� ����������
� 
� ������
���� 
� 
�!���
�
���� � ������

�-��
��
��� � ��$-
��������$��
� ���
������ � �������� � $�'� 
�� ��$� 
� �� �������
��� 
� 
���� ����!#� 
�� $��������� ���"���� ��� ����'
�
����, 
�!�'�#� �� 
� �&������ �� ����!����#��� 
� 
�������� ������������. 
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����
������� ������ 
 
  ��"-��#�, �����

��� �&�
���� �� ��&�-

��� ���� ��!����� $�'�� �
�������� 
� 
��������
� 
� ��+ � 
�"
��� 
������
� 
��$��
�
�� �. %��� � ���������
��� ���"
��� 

� ��$�
�
���� 
� �
�������� �� ��
� ����-
�����
� ������� 
� �����
���
�: 
 
  � + �+ = ��+    *fH0  = - PA, ���!���� 
   �+ = *fH0 (B) +   *fH0

 (�+)  -  *fH0
 (��+). 

 
 E
�������� 
� ��������
� 
� ������  � 

�����
���
��� �$ &��$� ���� �������
� 
���� �����������
� �!�
� ����$������ 
� 
 ��$������� 
� ����� ��
� �� ��� � 
�����$�����
�� ���
������$���
 $���� 
+�1 �� ��� ��$
�� ������� HyperChem 5.0  
 

 
[5]. ���� �����'�
 ����$������

��� 
�� ����!$ 
� Fletcher-Reeves, ��� ������� �� 
�����$��� 
�  �����
�� 
� �
�� ���� �� 30 
cal/mol.,. -� *fH0(�+) � �!������� �������-
$�
���
��� ���"
��� �� 367,16 kcal/mol [6], 
�!" ���� ���������
��� " � �����$�����
� 
$����� ���� �� 
������������
� ��������� 
[7]. 

 
���	����� � ��
������ 
 

     � 
������
� � �������
��
� ���
� 
�������� �������������� ��
���� �����-
��
!� (I) �!#������� � ��� ���������
� 
&��$� L � LH (&� ��� 1) [8, 9], ���� ����� 
��
� �� ���� ������� $�'� �� ��!����  
$����
� "�
� �� ���$���:  
      L + M = LM      �      LH + M = LHM. 
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���. 1. (��������
� ���
������ 
� ��������������� ��
���� �������
� [9] 
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    ��� ����$��
��$� �����

�� �&�
���� 
�!$ �������
���
�� ���������
 ���$ -  )(9), 
� ���� �!#� � �!$ ����
�� ���$ N(2) �� ����� 
���������
� &��$� LH � L. (�����
��� 

��������� �� ���������
� � ������� 1, 2, 3 � 4 
����
� � $�
�$�$��� 
� �������������
��� 
����
����� �� �!�����
��� ���$�.  

 
�� !�"� 1. �������
� $�
�$�$� 
� �������������
��� ����
����� (��) � �����
�
 

�&�
���� (��) �� ��������
�� ���$  )(9) �� $������� � ���������
� &��$� LH. 
�������� � �� ��� �V V V� V�� V��� �� 
.�(kcal/mol) -

179,5 
-174,4 -158,6 -174,5 -170,6 -155,4 -231,0 -227,3 -208,6 

PA(kcal/mol) 345,8 342,4 316,0 343,1 339,8 321,3 394,6 391,8 357,7 

�� !�"� 2. �������
� $�
�$�$� 
� �������������
��� ����
����� (��) � �����
�
 
�&�
���� (��) �� ����
�� ���$ N(2) �� $������� � ���������
� &��$� LH. 

�������� � �� ��� �V V V� V�� V��� �� 
.�(kcal/mol) -157,7 -169,6 -150,7 -169,4 -163,2 -144,6 -226,0 -219,7 -200,9 

�A(kcal/mol) 332,4 330,5 302,0 328,3 321,0 308,1 382,3 380,3 351,7 

�� !�"� 3. �������
� $�
�$�$� 
� �������������
��� ����
����� (��) � �����
�
 
�&�
���� (��) �� ��������
�� ���$ )(9) �� $������� � ���������
� &��$� L. 

�������� � �� ��� �V V V� V�� V��� �� 
.�(kcal/mol) -257,7 -251,2 -232,3 -251,1 -244,7 -226,0 -307,4 -301,2 -288,9 

�A(kcal/mol) 423,7 420,3 409,7 421,1 417,7 395,0 474,9 472,1 447,8 

�� !�"� 4. �������
� $�
�$�$� 
� �������������
��� ����
����� (��) � �����
�
        
�&�
���� (��) �� ����
�� ���$ N(2) �� $������� � ���������
� &��$� L. 

�������� � �� ��� �V V V� V�� V��� �� 
.�(kcal/mol) -250,9 -251,1 -239,0 -254,0 -250,1 -235,1 -312,3 -310,1 -295,7 

�A(kcal/mol) 419,6 417,9 412,8 416,7 415,0 397,5 474,0 472,6 455,6 

/� ��� 2, 3, 4 � 5 � ����
�
���� � ��� ��-
������� ��!����� $�'�� �����

�� �&�
���� 
� �������������
�� ����
���� �� �!�����
��� 
���$�. (�� ��������'�
�� �� ��
�"
� ����-
��$��� $�'�� ����� ����$��!��, �� ���"-

����� 
� ���������

�� ���&����
� ����-
�������� $������ �� ���� 
� ��!����� $�'�� 
���. )� &� . 2 � 3 �� ��'��, �� $�'�� ����� 
����$��!�� �$� ����� ��
�"
� ������$��� � 
���&����
� 
� ��������� 0,95 � 0,94 �!��- 
���
�.  )#�  ��-�����  �  �����������  $�'��  

����� ����$��!�� �� ��� $��������� �� 

��!�
� �������
���
� (&��$� L) - &� . 4 � 
5. � ���� �����" ���&����
�!� �$� ���"
���� 
0,97 � 0,98 �!�����
�, ��
�����#� �#� ��-
���
� ��!��� $�'�� ���. %��� �������� �, �� 
��� ���������
� 
� $�
�$�$� 
� �������-
������
�� ����
���� 
� ��
��
��� ���$� 
� 
�����
� �!���
�
�� $�'� �� �� �������'� 
�!� ����� ���
��� � ���
�� �����

�
 
�&�
����. 

 

���. 2. (����
�
 �&�
���� ���� &�
���� �� �������������
�� ����
���� – Vmin �� ��������
�� 
���$ )(9) � ���������
� &��$� LH. 

y = -0,9376x + 175,26
R2 = 0,9479
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���. 3. (����
�
 �&�
���� ���� &�
���� �� �������������
�� 
����
���� - Vmin  �� ����
�� ���$  N(2) � ���������
� &��$� LH. 

 
 

                          ���. 4. (����
�
 �&�
���� ���� &�
���� �� �������������
�� 
����
���� - Vmin �� ��������
�� ���$  )(9) � ���������
� &��$� L. 

 

���. 5. (����
�
 �&�
���� ���� &�
���� �� �������������
�� 
����
���� – Vmin  �� ����
�� ���$  N(2) � ���������
� &��$� L. 

 
    
   )� &� ��� 1 – 4 �� ��'��, �� ����$��
����� 
� ��$�#�� 
� �����$�����
�� ���
����-
��$���
 $���� +�1 �����
�
 �&�
���� �� 
)(9) � N(2) � ����� &��$� 
� �!#�������
� 
� 
�!���
�
���� � ������� LH � L �������� 
����� � �������������
�� ����
���� 
� ���� 
���$�. 
��"
������ 
� ���������

��� 

���&����
�� �� $�'�� 0,94 � 0,98, ����� 
�������, �� ��!����� $�'�� ����� ����$��!�� 
� ����������� ��
�"
� � � ����� ������-
������ �� ����������
� 
� �����

�� 
�&�
���� ���� �������
�� $�
�$�$ 
� 
�������������
�� ����
���� 
� ���$��� � 
���� � �����
� �!���
�
��. 
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