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Проблема описания динамического поведения координационных соединений в 

растворах в зависимости от природы лигандов и свойств растворителя остается 

нерешенной до сих пор. Кроме того, даже состав ближайшего окружения меди(II) в 

растворе и по сей день остается дискуссионным, особенно в том, что касается акваиона 

меди(II). Начиная с работы [1] многие исследователи изучали состав ближайшего 

окружения меди(II) в растворах различными методами. Некоторые из них [2, 3, 4] 

находили медь(II) гексакоординированной в растворе, другие же [5, 6, 7] – 

пентакоординированной или предполагали наличие равновесия нескольких структур. 

Однако окончательного решения данного вопроса до настоящего времени так и не удалось 

достичь. 

Для изучения структурно-динамических характеристик гидратного окружения 

меди(II) в растворах, а также прояснения вопроса о ближайшем окружении этого иона в 

данной работе методами ЭПР, многочастотной ЯМР-релаксации и квантовой химии были 

исследованы комплексы меди(II) с глицином, ди- и триглицином и иминодиуксусной 

кислотой. Подход, основанный на совместном использовании методов ЭПР и 

многочастотной ЯМР-релаксации, позволил определить важные параметры структуры и 

динамического поведения комплексов, такие как время корреляции и энергия активации 

вращательного движения, расстояния до протонов экваториальной, аксиальных молекул 

воды и молекул воды второй координационной сферы, а также константы скорости 

реакций химического обмена молекул воды из первой и второй координационных сфер 

комплексов. Расстояния до ближайших молекул воды также были оценены по данным 

квантово-химических расчетов структур комплексов, которые выполнялись методом DFT 

по программе GAMESS с различными базисными наборами и учетом эффектов среды в 

рамках модели поляризуемого континуума (PCM) в окружении одной, двух или шести 

молекул воды. 

На основе моделирования и анализа полученных экспериментальных данных и 

сравнения их с результатами квантово-химических расчетов сделано заключение о 

существенном влиянии числа и природы экваториально координированных донорных 

групп лигандов (карбоксигруппа, иминогруппа, аминогруппа, депротонированная 

пептидная группа) на количество, прочность связывания и динамическое поведение 

молекул растворителя в аксиальных положениях комплексов меди(II).  
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