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Abstract: This article presents the electronic structure, geometrical parameters,
atomic charges and IR spectra of the furfuralidendiurea molecule obtained by the
reaction of furfural and urea by modern methods of quantum chemical calculations.
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XHcOoONaHag Ba XO3UPrHM KyHJAa 3aMOHAaBHM KBAaHT-KUMECH JOMpacuaa MasKyp
MacajJaHUHT (yHAaAMEHTal TYUIyHYaJapUHU OWIMHIAINTHPUIL 3apypaTd BYXKynAra
kesu.[1] MonekynanapHuHT (GU3UK-KUMEBHI XYCYCHUSATIAPH Ba PEAKIIUATA KUPHUIIIAIIT
(haoMry yIapHUHT JIEKTPOH TY3WIUINM Ba HEPrHS Xoccajiapu OwinaH OOFIHUK.
byrynru 3amonHaBuii kuMEna MojJJa  MOJIEKYJACMHUHT  aTomjiapapo  Ba
MoOJIeKyJIajlapapo TabCUPJIANTYBUAHINTH, YHUHT (a30BUIl TY3WIUILIAPUHA aHUKJIAII
Oyiinuya KBaHT-KUMEBUM XucoOnaml yCyiau KEeHr KyJUIaHWIMOKIa. KBaHT-kuMEBHiA
XxucoOjam Mypakka® opraHUK MOJJIa MOJIEKYJIACUHI XOCCAJIAPUHU aHUKJAIIa SHT
TE3KOp, aHUK Ba KyJaii 0yiran ycyaaup [2]. KBanT kumécn oprannk OMpuKMaaapHAHT
PEAKTUBJIUTU XAKHUJIard SKCIEPUMEHTAJl MabIyMOTJIApHU TYIIYHTUPHII Ba ro3ara
KEJIMITM MYMKHUH OVYJIraH peakuusulapHU Hazapui >KUXATIaH aHUKJIAll UMKOHUHU
Oepaau. YmoOy xwcoOianuiapHu amanra omupunpia Gaussian98 mactypuaaH KeHT
doipananunMokaa. YmoOy JacTypu KuMErapiap opacuaa  KBaHT-KUMEBHIA
XMCOOJNIAapHH amalira OIIUPUIN y4yH SHT MaIlXyp BOCHTamup. bByHHMHT acocuii
cababmapu — ymOy JAaCTypHUHI KAMPOBMHHMHI KEHIJIUTH, TE3KOPJIMIH, IOKOpU
camapaJiopJuk Ba  (QoifnamaHyBYM y4yH Kynainmrugup. Jlactyp  KBaHT
MEXaHUKACUHMHI AaCOCUN KOHYHJIApUIa acoClaHuO, MOJIEKYJIAp TU3UMIIAPHUHT
SHEPTUSIIAPH, MOJICKYJSp Ty3WIMallapy Ba TeOpaHUIN dYacTOTaJapyuHU —Kabu
XyCycUsTIap/laH Keaud YMKaguraH  MOJIEKYJIaJAapHUHT Oomka  Kyrurad
XYCYCUSATIApUHU aHUKJIAll MMKOHMHU Oepaau. OJIMHraH HaTWXKalap acocuaa
Ypranuiarad MoJiia MOJICKYJIACHHUHT OOIIIKa OUpUKMaTapyuHU OJHIN OYitndya Hazapui
KUXaTIaH aHWK Ba UIIOHYWIH XyJlocajapra 3ra Oynumra épuam oepau. [3]
OypdyponuaeHaukapbamMua MoJIEKyJaTaCHHU T€OMETPUK TapaMeTpIapuHU
TOMHUII YY9yH KBaHT-KUMEBUH XucoOmap KoMmmioTep aactypu Gaussian 98 na 3udimk
¢bynmmonamu DFT/B3LYP ycynuna 3-21 G 6a3uc Tyruiamu OWIaH amalira OUIHpUIINA
[4]. OypdyponuaeHaukapbamMu ~ MOJIEKYJIACHHUHT  ONTHUMAJIAIITHPUIITaH
reOMEeTPUSICMHUA Tonmwinud. HaTmxkama MoJeKyJlnaHd TallKWid 3TraH aTOMJIApUHUHT
3apsAaapyu, aroMjapapo OoOf y3yHiuMKiIapu aHukiaaHau. Ky#uwgarum 1-pacMmpaa

MOJIEKYJIAHUHT aTOMJIAp 3apsJIApU KEJITUPUIITAH.
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1-pacm. @ypdyponuaeHIuKapOAMUTHIHT FICKTPOH 3apsiT TAKCUMOTH

Ymby TacBupaaH KypuHUO TypuOAMKHU, YCIEpO]l aTOMIIapUa SHT IOKOPH aTOM
sapsmapu  ~ 0,930; 0,841e mapuu Tamkui 3Trad Oyica, SHT TACT 3apsaiap a3oT
atomuna g = -0,818; -0,769 e uu xypcatau.

Hactyp €paamuia ontuMain XojaTra keatupuiarad ¢ypdyponuaeHankapoamui
Monekynacuan MK-criekTpockonusiia Kai 1 STUITH MyMKHH OYJITaH TETUIILTHA FOTHITHIIT
yacTotanapu anukianau. Kyiunarun 2-pacmaa monekynanudar UK-cnexktp tacBupu

KCIITUPUIITaH.
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2-pacm. Oypdyponuaennukapobamunauur UK-cnexkp TacBupu

Hactyp épmammaa aHUWKTaHTaH MoJjekynaHuHr WK-cmekTpuma Kypummmus
MYMKHHKH, TETHIUTM 4YacToTajapia MOJEKyJaHH TaIlKWI JTraH (QyHKIIHOHAI
TYPYXJApHUHT HaTWKajgapu Kentupuiarad. OypdyponuneHaukapOaMUuIHU TaITKAT
strad NH; Ba NH dyHnkuumonan rypyxiaapHuHT oTuauin dactotanapu 3250 Ba 3500
cm—1, C=0 »ca 1600 cm—1 ma, NH, nedopmarmon xomnatu 1500 cm—1, C-N, dypan
xankacu, C-C, C-H, N-C-N kabu 6ornanunuiap terunuiy pasumniga 1300 cm—1, 1000
cm—1, 900 cm—1, 700 cm—1, 600 cM—1 nmapiaa HaMOEH OVIIUINKM aHUKJIaH]IH.

Xynoca. OypdyponuaeHANKapOaMUl MOJICKYJIACUHUHT SJEKTPOH TY3WIMIIIH,
UK-cniexkTpu, aromiapja 3JIEKTpPOH 3apsjuiap TaKCUMOTH XamjJla T'€OMETPHUK
karTanukiaapu Gaussian mactypu Epaamuaa  OKOPH aHHUKIUKIA XHCOOJaH[IH.
OypdyponuaeHkapOaMUAHUHT ~ KOMJIEKCIIADUHU ~ OJIMII  OyiiMya  MOJeKyJa
ATOMJIAPHUHT PEAKIIMOH KOOWIMATIApU aHUKJIaHau. OJMHTaH HaTHXKajlap acocujia
PEaKIUSHUHT HXTUMOJIMK Xocuianapu OaxosaHau Ba (ypdyposmaeHkapoamuy
acocH/ia OJMHAJUTaH MaxXCyJOTJIAPHUHT IOKOPHM YHYM OWIaH YMKUIIM Ha3apuiu

KuxaraaH aCoCIaHau.
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