Влияние транс лиганда X на термическую устойчивость NO–кислород координированного метастабильного состояния [RuNO(NH3)4X]2+
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Фотоиндуцированная изомеризация Ru-NO группы в нитрозокомплексах рутения является одним из интересных свойств подобных систем. Данное превращение может найти применение в создании голографических носителей информации. Молекула NO может координироваться к рутению атомами азота (GS), кислорода (MS1) или обоями атомами (MS2). GS состояние самое стабильное и может быть зарегистрировано при комнатной температуре. MS1 и MS2 – метастабильные, и изучение их свойств становится возможным лишь при пониженной температуре.

Термическая устойчивость кислород координированного состояния транс-тетрааммино нитрозокомплексов транс-[RuNO(NH3)4X]2+ (X = F-, Cl-, OH-, SH-) была исследована методами DFT. Была показана связь таких свойств, как энергия активации обратной изомеризации и энергией возбуждения MS1, электроотрицательности X, для различных Х. Исходя из полученных данных, можно сделать вывод, что для обратной изомеризации MS1 необходим перенос электрона р(Х) → π*(Ru-ON). 
