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Структура ближайшего окружения меди(II) в растворе представляет значительный 

теоретический и практический интерес, поскольку многие биологические процессы 

протекают с участием медьсодержащих ферментов, для понимания функционирования 

которых необходимо исследование их активных металлоцентров и модельных 

соединений. Однако до сих пор дискуссии о координационном числе меди(II) в растворах 

окончательно не окончены. 

Для прояснения вопроса об окружении меди(II) в водном растворе в данной работе 

методами ЭПР, многочастотной ЯМР-релаксации и квантовой химии было исследовано 

гидратное окружение ряда моно- и бис-комплексов меди(II) с аминокислотами, ди-

/триглицином и иминодиуксусной кислотой [1, 2]. Результаты исследования показывают, 

что в исследуемых комплексах лишь одна молекула воды координируется в аксиальное 

положение и, таким образом, ион меди в данных соединениях пентакоординирован. Лишь 

в комплексе с иминодиуксусной кислотой, Cu(IDA), оба аксиальных положения могут 

быть заняты молекулами растворителя. Полученные результаты были подтверждены 

квантово-химическими расчетами методом DFT, применяя различные функционалы и 

базисные наборы. При сравнении измеренных расстояний от меди(II) до аксиальной 

молекулы воды и литературных данных по кристаллам с расстояниями, полученными в 

расчете, наилучшее совпадение значений было обнаружено при использовании 

функционала CAM-B3LYP и базисного  набора TZVP. 

На основе всех полученных данных сделано заключение, что донорная сила 

экваториальных лигандов и трансвлияние сказываются на аксиальном связывании 

молекул растворителя. Показано, что увеличение донорной силы лигандов ослабляет 

такое связывание и делает пентакоординацию меди(II) в водном растворе более 

предпочтительной, в то же время взаимное трансвлияние экваториальных лигандов может 

облегчить аксиальную координацию.  
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