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Одним из важнейших направлений современной координационной 

химии является изучение структур комплексов переходных металлов с 

полифункциональными лигандами. Такие лиганды способны 

координироваться к металлическим центрам через определенные атомы, что 

приводит к образованию устойчивой, упорядоченной в пространстве 

структуры. Данные исследования служат теоретической основой для 

направленного синтеза соединений, используемых в практических целях. 

В качестве объекта исследования нами были выбраны производные 

ферроценоилгидразонов с β-дикетонами и комлексы на их основе с 

переходными металлами, для изучения влияния заместителей на 

комплексообразующую способность. 

Целью нашей работы был синтез, физико-химическое исследование и 

квантово-химическое моделирование новых потенциально двухосновных 

тридентатных и четырехдентатных лигандных систем – 

ферроценоилгидразонов β-дикетонов и изучение их комплексообразующей 

способности. 

При проведении эксперимента были получены только 4 типа 

монозамещенных и 2 типа дизамещенных производных 

ферроценоилгидразонов β-дикетонов. Для получения всех типов 

производных необходимо дальнейшее исследование условий проведения 

синтеза. 

Полученные ферроценоилгидразоны β-дикетонов были изучены 

методами электронной и ЯМР спектроскопии. Наличие в молекуле 

ферроценоилгидразонов β дикетонов двух подвижных протонов 

обусловливает возможность существования по меньшей мере четырёх 

таутомерных форм: двух гидразонных (кетонной и енольной) и двух  

α-оксиазинных (кетонной и енольной) для моно- и дизамещенных 

производных. 

Для более детальной оценки относительной устойчивости таутомерных 

форм гидразонов был проведен квантово-химический расчет полной энергии, 

электронного и пространственного строения возможных таутомеров в рамках 
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теории функционала плотности (density functional theory – DFT) в вакууме и в 

этанольном растворе. При расчете применялся гибридный обменно-

корреляционный функционал B3LYP и валентно-расщепленный базисный 

набор 6/311G(d) [1-3]. Результаты расчётов позволяют предположить, что 

соединения и в свободном состоянии, и в этанольном растворе будут 

реализовываться преимущественно в гидразонной форме, между которыми, 

однако, может иметь место равновесие. 

На основе полученных лигандных систем были синтезированы 

моноядерные октаэдрические и плоскоквадратные комплексы Zn(II). С 

помощью квантово-химического моделирования были получены 

оптимизированные структуры полученных комплексов. Данные расчеты 

косвенно подтверждают искаженное октаэдрическое и плоскоквадратное 

строение синтезированных комплексов (Рисунок, структуры 1-6). 

 
(1) (2) 

 
(3) (4) 

 
(5) (6) 

Рис. Молекулярные структуры полученных комплексов. 
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Строение комплексов было исследовано и подтверждено ЯМР-

спектроскопией. 
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