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В настоящей работе отнесение основных полос поглощения в ИК-спектрах некоординированного 
1-трет-бутил-1,2,4-триазола и его КС выполнено с учетом литературных данных о спектрах свобод-
ных азолов и  их КС с  переходными металлами [10; 11] и  результатов проведенных нами квантово-
химических расчетов.

Наиболее информативной областью в ИК-спектрах 1-трет-бутил-1,2,4-триазола и его КС являет-
ся группа частот колебаний азольного цикла, их изменения при переходе от ИК-спектра свободно-
го лиганда к  спектрам его КС в  области валентных (1502–1273  см–1) и  валентно-деформационных 
(1170 – 962 см–1) колебаний триазольного кольца указывают на участие цикла в образовании коорди-
национной связи. В этой области наблюдается хорошее соответствие как основных частот, так и от-
носительных интенсивностей полос поглощения в рассчитанных и экспериментальных ИК-спектрах 
(рис. 4), что позволяет выполнить их надежную идентификацию (табл. 2 и 3).
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Максимумы основных полос поглощения в ИК-спектрах  
хлорида меди(II) с 1-трет-бутил-1,2,4-триазолом
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The maxima of the main absorption bands in IR-spectra of copper(II)  
chloride with 1-tert-butyl-1,2,4-triazole

Максимумы основных полос поглощения в ИК-спектрах, см–1

Отнесение
L CuL2Cl2 CuL4Cl2

3150 с. (шир.) – – CH…N

3113 с. 3156 сл., 3134 сл. 3153 ср., 3145 ср. ν(СН)Тr

2983 ос., 2936 ср.,
2913 ср., 2879 ср.

2986 ср., 2963 ср.,
2941сл., 2878 оч. сл.

3088 ср., 3073 сл.,
2976 ср., 2964 сл.,
2936 ср., 2880 сл.

ν(СН)But

1502 оч. с. 1519 с. 1519 с. ν(C —— N)Тr

1424 ср. 1459 ср. 1446 ср. ν(С5 — N1) + δ(CH)But

1397 ср. 1399 оч. сл. 1404 сл. δ(CH)-But

1369 оч. с. CH3 1376 ср. 1375 ср. δ(CH)-But + ν(C —— N)Тr

1273 оч. с. 1285 с. 1285 с. ν(С3—N4) + ν(N1—N2)
1173 сл. 1170 с. 1173 оч. с. δ(C3—H)Тr

1133 ср. 1119 1124 с. δ(C5 —H)Тr

962 с. 994 оч. с. 990 оч. с. (ω-δ)Тr 

875 с. 903 ср., 890 ср., 876 ср. 912 ср., 899 ср., 888 сл. χ(CH)Tr

684 с., 664 оч. с. 690 оч. с., 682 оч. сл., 652 оч. с. 679 ср., 667 оч. с. t-Tr
– 238 ср. 271 ср., 297 ср. ν(Cu—N)
– 326 оч. с. – ν(Cu—Clм)
– 353 с. 363 оч. с. ν(Cu—Clк)

П р и м еч а н и е. Площадь полосы поглощения: оч. с. – очень сильная, с. – сильная, ср. – средняя, сл. – слабая, оч. сл. – очень 
слабая, шир. – широкая; колебания: ν – валентные, δ – деформационные, χ – внеплоскостные, τ – торсионные, ω – плоскостные; 
Тr – триазольный цикл; But – трет-бутильная группа; анион: м – мостиковый, к – концевой; H… – водородные связи. 

Рис. 3. Схема строения комплексных соединений  
островкового типа CuL4X2.

И с т оч н и к: [9]
Fig. 3. The structure of islet type complexes:  

CuL4X2.
S o u r c e: [9]


