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Теоретические основы и проведение эксперимента
Структурные формулы исследованных комплексов хлорида платины(II) с (2-R-тетразол-5-ил)уксус-

ными кислотами L (L1: R = Me, L2: R = i-Pr) приведены на рис. 1.

Квантово-химические расчеты выполнялись в рамках теории функционала плотности DFT с ис-
пользованием гибридного функционала WP04 [9], который является версией функционала B3LYP, спе-
циально параметризованного для точных расчетов 1H ЯМР-спектров. При оптимизации геометриче-
ских параметров и расчетах ЯМР-спектров комплексов применялся базисный набор 6-31G(d) [10] для 
атомов H, C, N, O, Cl и базисный набор с эффективным потенциалом остова SDD [11] для атомов Pt. 
Влияние растворителя учитывалось в рамках континуумной модели PCM [12].

Все вычисления проводились с использованием пакета программ Gaussian 09 [13].
Синтез исходных комплексов цис- и транс-[PtCl2L2] проводили согласно ранее опубликованной мето-

дике [6]. Для мониторинга процесса гидролиза навеску соответствующего комплекса массой 0,5–1,0 мг 
растворяли в 1 мл D2O непосредственно перед проведением эксперимента. Спектры 1Н ЯМР фиксировали 

Рис. 1. Комплексы хлорида платины(II) с (2-R-тетразол-5-ил)уксусными кислотами L: 
 L1(R = Me) и L2(R = i-Pr)

Fig. 1. Investigated complexes of platinum(II) chloride with (2-R-tetrazol-5-yl)acetic acids L: 
 L1(R = Me) and L2(R = i-Pr)


