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Следует отметить, что квантово-химические расчеты ИК-спектров были выполнены для КС 1-трет-
бутил-1,2,4-триазола с хлоридом меди(II) (см. табл. 2). Согласно данным РСА, изученные КС хлорида 
и бромида меди(II) с 1-трет-бутил-1,2,4-триазолом являются изоструктурными, поэтому и изменения 
в средней области ИК-спектров также однотипны. В связи с этим отнесение полос поглощения в экс-
периментальных ИК-спектрах комплексов бромида меди(II) (табл. 3) осуществлялось как на основании 
литературных данных [10 –14], так и  данных квантово-химических расчетов хлоридных комплексов 
CuLnCl2 (n = 2 и n = 4).

Анализ ИК-спектров свободного 1-трет-бутил-1,2,4-триазола и его КС в области 3200–2800 см–1 
показывает, что наибольшие изменения при координации лиганда ионом металла претерпевает область 
валентных колебаний связей С—Н триазольного цикла – ν(СH)Тr (см. табл. 2 и 3). Полоса поглощения 
в ИК-спектре свободного 1-трет-бутил-1,2,4-триазола в области водородных связей CH…N с макси-
мумом при 3150 см–1 (табл. 2) и отсутствие этой полосы поглощения в спектрах КС (см. табл. 2 и 3) ука-
зывают на наличие сильных межмолекулярных связей в исходном лиганде [15; 16]. Подтверждением 
этого являются данные РСА [9] некоординированного лиганда, в кристаллической структуре которого 
отмечены водородные связи C(5)H…N(4). При этом образуются полимерные цепи (рис. 5). 

Таким образом, при координации 1-трет-бутил-1,2,4-триазола центральным атомом происходит 
разрушение полимерной структуры исходного лиганда, образованной водородными связями, поэтому 
в ИК-спектрах металлокомплексов исчезают полосы поглощения ν[C(5)H...N(4)] (см. табл. 2 и 3).

Рис. 4. Рассчитанный (I) и экспериментальный (II) ИК-спектры КС CuL4Cl2

Fig. 4. Calculated (I) and experimental (II) IR-spectra of CuL4Cl2

Рис. 5. Упаковка в полиэдре кристаллического 1-трет-бутил-1,2,4-триазола.  
Пунктирная линия показывает водородные связи.  

Для упрощения схемы трет-бутильная группа представлена в виде точки
Fig. 5. The structure of crystalline 1-tert-butyl-1,2,4-triazole. The dotted line shows hydrogen bonds.  

For simplicity, the tert-butyl group is represented as a point


