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с помощью спектрометра Bruker Avance 400 МГц (Bruker, Германия) сразу после приготовления рас-
твора и затем каждые 2 ч в течение 48 ч. Химический сдвиг вычисляли относительно сигнала раство-
рителя D2O, используя его в качестве внутреннего стандарта.

Результаты исследований и их обсуждение
Комплексы [PtCl2(L

1)2]. Для оценки точности выбранного теоретического метода были рассчитаны 
геометрические параметры, энергетические характеристики и значения химических сдвигов в 1H ЯМР-
спектрах цис- и транс-изомеров комплекса [PtCl2(L

1)2]. Результаты вычислений показали наличие двух 
устойчивых конформеров (анти- и син-форма) для транс-[PtCl2(L

1)2]. В случае цис-изомера, согласно 
проведенным расчетам, существует только один устойчивый конформер (рис. 2).

Ранее было показано [6], что транс-[PtCl2(L
1)2] кристаллизуется в виде анти-конформера, что согласует

ся с рассчитанными величинами относительных энергий Гиббса образования, согласно которым мольная 
доля этого конформера составляет около 85 %. В связи с этим при дальнейшем обсуждении результатов мы 
исходили из того, что в растворах комплексов транс-[PtCl2(L

1)2] и транс-[PtCl2(L
2)2] доминируют анти-

формы и сигналы соответствующих син-конформеров в экспериментальных ЯМР-спектрах отсутствуют. 
В табл. 1 сопоставлены численно найденные геометрические характеристики анти-транс-[PtCl2(L

1)2] 
в газовой фазе с данными рентгеноструктурного анализа (нумерация атомов соответствует приведен-
ной на рис. 2).

Т а б л и ц а  1

Экспериментальные (для транс-[PtCl2(L
1)2] · H2O) [6] и рассчитанные  

(для анти-транс-[PtCl2(L
1)2] в газовой фазе) длины связей (Å) и валентные углы (град)

Ta b l e  1

The experimental (for trans-[PtCl2(L
1)2] · H2O) [6] and the calculated  

(for anti-trans-[PtCl2(L
1)2] in the gas phase) bond lengths (Å) and valence angles (deg)

Параметр Эксперимент Расчет

Pt—N4 2,008(3) 2,020 1
Pt— Cl 2,297 9(1) 2,360 2

C1— C2 1,490(5) 1,458 6
N1—N2 1,324(5) 1,301 3
N2— C4 1,462(5) 1,431 2
N2—N3 1,311(5) 1,284 6

Рис. 2. WP04/6-31G(d), SDD оптимизированные структуры комплексов [PtCl2(L
1)2],  

их группы симметрии и относительные энергии Гиббса образования ΔG 0298 (кДж/моль)
Fig. 2. WP04/6-31G(d), SDD optimized structures of [PtCl2(L

1)2] complexes,  
their symmetry groups and relative Gibbs energies of formation ΔG 0298 (kJ/mol)


