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Исследование структуры координационных соединений в растворах составляет крупную 

проблему современной химии. В настоящей работе квантово-химическими методами 

оптимизированы структуры комплексов меди(II) и никеля(II) с рядом аминокислот, ди- и 

трипептидов в водных растворах. Расчеты выполнены с использованием функционалов 

PBE, B3LYP и CAM-B3LYP и базисов L2, TZVP, TZP и aug-cc-pVTZ с учетом дискретной 

модели растворителя для второй координационной сферы (КС) в комбинации с конти-

нуальной моделью растворителя C-PCM или без нее. Наилучшее соответствие результатов 

расчета экспериментальным данным получено на уровне CAM-B3LYP/TZVP с сольватной 

оболочкой из 10 молекул воды и моделью С-PCM. Примеры оптимизированных структур 

приведены в работах [1, 2] и представлены ниже. 

 

 

 

 

 

   trans-Cu(Gly)2∙10H2O    cis-Cu(Gly)2∙10H2O      Cu(GGH-1)∙10H2O     Cu(GGGH-2)
-
∙10H2O 

Установлена пентакоординация меди(II) и выявлены основные факторы стабилизации 

комплексов в водных растворах, включая трансвлияние и образование водородных связей. 

Квантово-химические расчеты выполнены с использованием кластера МСЦ РАН.  
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