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СИНТЕЗ И СТРОЕНИЕ КОМПЛЕКСНЫХ СОЕДИНЕНИЙ  
ХЛОРИДА МЕДИ(II) C 1-изо-ПРОПИЛ-1Н-1,2,4-ТРИАЗОЛОМ

М. М. ДЕГТЯРИК 2), А. Н. БОГАТИКОВ1), С. В. ВОЙТЕХОВИЧ 2), А. С. ЛЯХОВ 2),  
Л. С. ИВАШКЕВИЧ 2), Ю. В. ГРИГОРЬЕВ2), О. А. ИВАШКЕВИЧ 1)

1)Белорусский государственный университет, пр. Независимости, 4, 220030, г. Минск, Беларусь 
2)Научно-исследовательский институт физико-химических проблем БГУ, 

ул. Ленинградская, 14, 220006, г. Минск, Беларусь

Предложен выгодно отличающийся от известных метод синтеза 1-изо-пропил-1Н-1,2,4-триазола, который по-
зволяет селективно получать целевой продукт с выходом около 98 % и заключается в алкилировании 1,2,4-триа-
зола изо-пропиловым спиртом в среде концентрированной серной кислоты. Взаимодействием дигидрата хлорида 
меди(II) с  1-изо-пропил-1Н-1,2,4-триазолом впервые синтезированы комплексные соединения [CuL2(Н2О)2Cl2] 
и  [СuL4Cl2], состав и строение которых изучены методами элементного анализа, рентгеноструктурного анали- 
за и  ИК-спектроскопии. Указанные соединения являются моноядерными комплексами, в  которых атом меди 
имеет октаэдрическое окружение, а лиганд координируется монодентатно атомом азота N4 триазольного цикла. 
Проведен анализ изменений, наблюдающихся в ИК-спектре 1-изо-пропил-1Н-1,2,4-триазола при его координа-
ции атомом CuII, и показана возможность использования метода ИК-спектроскопии для исследования некоторых 
особенностей строения азолсодержащих комплексных соединений: наличия связанных или координированных 
молекул воды и водородных связей, а также место локализации координационной связи. 

Ключевые слова: 1,2,4-триазолы; комплексные соединения; рентгеноструктурный анализ; ИК-спектроскопия.
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SYNTHESIS AND STRUCTURE OF COPPER(II) COMPLEXES  
WITH 1-iso-PROPYL-1Н-1,2,4-TRIAZOLE

M. M. DEGTYARIK b, A. N. BOGATIKOV  a, S. V. VOITEKHOVICH b, A. S. LYAKHOV  b,  
L. S. IVASHKEVICH b, Yu. V. GRIGORIEV b, O. A. IVASHKEVICH a

aBelarusian State University, 4 Niezaliežnasci Avenue, Minsk 220030, Belarus
bResearch Institute for Physical Chemical Problems, Belarusian State University,  

14 Lieninhradskaja Street, Minsk 220006, Belarus
Corresponding author: M. M. Degtyarik (monija@tut.by)

A  novel facile method for the synthesis of 1-iso-propyl-1H-1,2,4-triazole (L) is described. This method is based 
on alkylation of 1,2,4-triazole with isopropyl alcohol in sulfuric acid media. It allows to synthesize the target product 
selectively with a yield of near 98 %. New coordination compounds [CuL2(Н2О)2Cl2] and [СuL4Cl2] were synthesized 
by the interaction of 1-iso-propyl-1H-1,2,4-triazole with copper(II) chloride dihydrate. Composition and structure of 
prepared complexes were studied by elemental analysis, X-ray diffraction analysis and IR spectroscopy. Both coordi-
nation compounds were found to be mononuclear complexes with octahedral coordination of copper atoms. Ligand L 
shows monodentate coordination through the triazole ring N4 atom. The analysis of the changes observed in the IR-spec-
trum of L under coordination with CuII atom was carried out. It was shown that IR spectroscopy can be used in order to  
study some structural peculiarities of azole complexes, in particular presence of bounded or coordinated water molecules 
and hydrogen bonds as well as localization of coordination bonds.

Keywords: 1,2,4-triazoles; coordination compounds; X-ray analysis; IR spectroscopy.

Введение
Интенсивное развитие координационной химии, наблюдаемое в последнее десятилетие, связано 

с успехами в синтезе комплексных соединений переходных металлов с органическими лигандами,  
а также возможностями целенаправленного дизайна комплексов с широким спектром полезных свойств 
[1; 2]. Благодаря синтетической доступности и разнообразию способов координации весьма привлека-
тельными объектами исследований являются лиганды на основе полиазотистых гетероциклов. Введение 
в их структуру различных функциональных групп позволяет регулировать физико-химические и биоло-
гически активные свойства синтезируемых комплексов. В последние годы активно изучаются такие орга-
нические лиганды, как производные 1,2,4-триазола, что в первую очередь обусловлено явлениями спин-
кроссовера и термохромизма, наблюдаемыми в их координационных соединениях с солями железа(II) 
[3–5]. У многих комплексов функционально замещенных 1,2,4-триазолов обнаружены и другие эффек-
тивные для практического использования свойства, в том числе оптические, каталитические и сорбцион-
ные [6–10]. Кроме того, благодаря способности быть координационными мостиками, в том числе между 
различными по природе катионами металлов, 1,2,4-триазолы перспективны для дизайна молекулярных 
магнетиков, при реализации молекулярного магнетизма в которых необходимо наличие обменных кана-
лов между связываемыми парамагнитными центрами [11]. 

Несмотря на то что к  настоящему времени в  реакциях ком-
плексообразования с солями переходных металлов изучен доста-
точно широкий круг полиядерных и функционально замещенных 
1,2,4-триазолов, простейшие N-алкил-1,2,4-триазолы в этом пла-
не исследованы недостаточно [1; 2; 4]. Так, недавно при рассмо-
трении процессов комплексообразования 1-трет-бутил-1,2,4-
триазола с  галогенидами меди(II) нами были найдены условия 

образования молекулярных моноядерных комплексов и координационных полимеров на основе этого 
лиганда [12]. Данная работа является продолжением этих исследований и посвящена изучению процес-
сов комплексообразования 1-изо-пропил-1Н-1,2,4-триазола (L) (рис. 1) с галогенидами меди(II).

Материалы и методы
Содержание металла в  полученных комплексах определяли методом комплексонометрического 

титрования после минерализации образцов в  концентрированных H2SO4 и  HClO4. ИК-спектры (об-
ласть 4000 – 400 см–1) регистрировали на спектрофотометре Thermo Avatar 330 (Nicоlet, США), спектры 
ЯМР – на спектрометре Avance-500 (Bruker, Германия) с рабочей частотой 500 МГц (1Н) и 125 МГц 
(13С) в DMSO-d6.

Рис. 1. 1-изо-Пропил-1Н-1,2,4-триазол 
Fig. 1. 1-iso-Proрyl-1Н-1,2,4-triazole
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Данные рентгеновской дифракции для монокристаллов комплексов получены на дифрактометре 
Smart Apex II (Bruker AXS GmbH, Германия) с использованием излучения Mo-Kα (графитовый моно-
хроматор). Структуры решены прямыми методами с помощью программы SIR2014 [13] и уточнены по 
критерию F 2 полноматричным методом наименьших квадратов в анизотропном приближении для не-
водородных атомов по программе SHELXL-2014  [14]. Положения атомов водорода рассчитывались 
геометрически и уточнялись в рамках модели «наездник» с Uiso(H) = 1,5Ueq(C) для метильной группы 
и Uiso(H) = 1,2Ueq(C) для остальных групп. Молекулярная графика выполнена с помощью программы 
PLATON [15]. Для контроля фазовой чистоты синтезированных комплексов использовали результа-
ты порошковой рентгеновской дифрактометрии, зарегистрированные на дифрактометре Empyrean 
(PANalytical, Нидерланды) с применением CuKα-излучения (Ni-фильтр) при 296 К. 

Установленные кристаллические структуры депонированы в  Кембриджской базе структурных 
данных (Cambridge Structural Database) под следующими номерами: 1974600 – для [CuL2(Н2О)2Cl2], 
1974601, 1974602 – для [СuL4Cl2 ] и температур 296 и 100 К соответственно. 

Синтез 1-изо-пропил-1,2,4-триазола. В 50 мл концентрированной H2SO4 при перемешивании и ох-
лаждении на ледяной бане растворяли 8,0 г (0,12 моль) 1,2,4-триазола. Не прекращая перемешивания, 
к полученному раствору в течение 1 ч прикапывали 9 мл (0,12 моль) изо-пропилового спирта и вы-
держивали реакционную смесь при комнатной температуре в  течение 24 ч. По окончании процесса 
последнюю выливали на лед (100  г) и водным раствором гидроксида аммония (25 %) доводили рН 
до 7. Образовавшийся кристаллический сульфат аммония отделяли фильтрованием. Целевой продукт 
экстрагировали из фильтрата хлористым метиленом (3 × 50 мл), экстракт сушили над свежепрокален-
ным сульфатом магния, фильтровали и упаривали в вакууме. Получали 12,6 г (98 %) 1-изо-пропил-1Н-
1,2,4-триазола в виде слегка желтоватой жидкости с температурой кипения 108–111 °С (15 мм рт. ст.), 
nD

20 = 1,457 0. Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д.: 1,42 д (6Н, 2СН3), 4,60 м (1Н, СН), 7,94 с (1Н, СНцикл), 8,53 с (1Н, 
СНцикл). Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 22,2 (2СН3), 51,1 (СН), 142,0 (СНцикл), 150,9 (СНцикл). Спектральные 
характеристики ЯМР 1Н продукта соответствовали литературным данным [15].

Синтез [CuL2(Н2О)2Cl2]. К раствору 0,66 г (5,9 ммоль) 1-изо-пропил-1Н-1,2,4-триазола (L) в 25 мл 
этилового спирта при перемешивании и комнатной температуре добавляли раствор 1,0 г (5,9 ммоль) 
CuCl2 × 2H2O в 25 мл этого же растворителя. Реакционную смесь перемешивали в течение 1 ч при ком-
натной температуре, фильтровали и оставляли медленно упариваться на воздухе. Через 5 сут образо-
вывалось комплексное соединение [CuL2(Н2О)2Cl2] в виде зеленых кристаллов призматической формы, 
из которых были отобраны монокристаллы, пригодные для рентгеноструктурного анализа. Комплекс 
отделяли фильтрованием, промывали охлажденным этиловым спиртом и сушили на воздухе. Выход 
81 % (1,9 г). В исследуемом соединении экспериментально найденное и теоретически вычисленное 
содержание меди(II) составило 16,6 и 16,3 % соответственно.

Синтез [CuL4Cl2]. В 10 мл смеси этилового спирта и воды  в объемном соотношении 1 : 1 растворяли 
0,84 г (7,6 ммоль) лиганда L и при перемешивании добавляли раствор 0,32 г (1,9 ммоль) CuCl2 × 2H2O 
в этом же растворителе. Реакционную смесь перемешивали при комнатной температуре в течение 1 ч, 
фильтровали и оставляли медленно упариваться при комнатной температуре на воздухе. Через 20 дней 
образовывался светло-синий кристаллический комплекс, который отделяли фильтрованием, промыва-
ли охлажденным этиловым спиртом и  сушили на воздухе. Выход 68  % (0,73  г). Для [CuL4Cl2] экс-
периментально найденное и теоретически вычисленное содержание меди(II) составило 11,3 и 11,1 % 
соответственно.

Результаты и их обсуждение
Известно несколько методов синтеза 1-изо-пропил-1Н-1,2,4-триазола. Авторами [16] предложено 

его получение путем алкилирования 1,2,4-триазола изо-пропилиодидом в присутствии 1,8-диазабицик-
ло[5,4,0]ундецена. Недостатком этого способа является образование в процессе с относительно невы-
соким выходом (77 %) смеси изомерных 1- и  2-изо-пропил-1Н-1,2,4-триазолов, разделение которых 
достаточно трудоемкое. Целевой 1-изо-пропил-1Н-1,2,4-триазол может быть также получен взаимо-
действием труднодоступного изо-пропилгидразина с формамидом [17]. Данную реакцию проводят при 
130 °С в течение 72 ч. 

Нами предложен выгодно отличающийся от вышеперечисленных метод синтеза 1-изо-пропил-1Н-
1,2,4-триазола, позволяющий селективно получать целевой продукт с выходом около 98 % и заключаю-
щийся в алкилировании 1,2,4-триазола (1) изо-пропиловым спиртом в среде концентрированной серной 
кислоты (рис. 2). Как и в случае N1-трет-бутилирования 1,2,4-триазола [12], селективное протекание 
процесса алкилирования по атому N1 гетероцикла может быть объяснено протонированием исходного 
1,2,4-триазола с образованием катиона 4H-[1,2,4]-триазолия (2), в котором только атом N1 доступен для 
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электрофильной атаки алкильным катионом, генерируемым в системе пропанол-2 – серная кислота. 
При алкилировании 1,2,4-триазола первоначально образуется сульфат 1-алкил-1,2,4-триазолия, обра-
ботка которого основанием приводит к целевому 1-изо-пропил-1Н-1,2,4-триазолу. 

Исследование процессов комплексообразования 1-изо-пропил-1Н-1,2,4-триазола с  хлоридом ме
ди(II) проводили в нескольких растворителях, а именно в воде, этаноле, 2-пропаноле и смеси воды 
и этанола. Выбор таковых обусловлен хорошей растворимостью в них как лиганда, так и образую-
щихся комплексов, что позволяет рассчитывать на получение последних в виде пригодных для ис-
следования методом PCA кристаллов за счет медленного испарения реакционной смеси. В результате 
из этанола и водно-этанольной смеси в кристаллическом виде получены комплексы [CuL2(Н2О)2Cl2] 
и [CuL4Cl2]. Следует отметить, что соединения аналогичного состава и строения были синтезированы 
и при взаимодействии 1-этил- и 1-трет-бутил-1,2,4-триазолов с хлоридом меди(II) [12; 18].

Структура исследуемых комплексов [CuL2(Н2О)2Cl2] и  [CuL4Cl2] определена методом рентгено-
структурного анализа. Кристаллографические данные и  параметры уточнения структур приведены 
в табл. 1. 

T а б л и ц а   1

Параметры уточнения структур и кристаллографические данные  
[CuL2(Н2О)2Cl2] и [CuL4Cl2]

Ta b l e  1

Structure refinement details and crystal data for 
[CuL2(Н2О)2Cl2] and [CuL4Cl2]

Показатели [CuL2(Н2О)2Cl2], 296 К
[CuL4Cl2]

296 К 100 К

Формула C10H22Cl2CuN6O2 C20H36Cl2CuN12 C20H36Cl2CuN12

Формульный вес 392,77 579,05 579,05
Сингония Моноклинная Триклинная Триклинная
Пространственная группа P21/c P1̅ P1̅
a, Å 12,720 0 (2) 7,563 84 (14) 10,394 7 (3)
b, Å 8,011 30 (10) 10,155 24 (14) 10,411 7 (3) 
c, Å 8,466 20 (10) 10,613 1 (2) 14,309 1 (4)
α, град 90 86,377 7 (9) 100,929 9 (13)

β, град 103,571 8 (6) 70,577 5 (8) 106,821 5 (13)

γ, град 90 71,878 2 (5) 101,817 7 (13)
V, Å3 838,65 (2) 729,53 (4) 1398,81 (7)
Z 2 1 2
dрасч, г ∙ см–3 1,555 1,317 1,375
μ, мм–1 1,633 0,962 1,004
Размеры кристалла, мм 0,27 × 0,26 × 0,16 0,42 × 0,38 × 0,33 0,32 × 0,29 × 0,20
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Рис. 2. Схема образования 1-изо-пропил-1Н-1,2,4-триазола
Fig. 2. Scheme for the formation of 1-iso-propyl-1Н-1,2,4-triazole
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Показатели [CuL2(Н2О)2Cl2], 296 К
[CuL4Cl2]

296 К 100 К

Количество:
рефлексов всего 17 962 16 780 31 719
независимых рефлексов 3214 (R(int) = 0,012 0) 4477 (R(int) = 0,012 4) 8491 (R(int) = 0,016 0)
ограничений 3 14 0
параметров 107 170 327

Goof 1,046 1,052 1,047
R1/wR2 (I > 2σ(I)) 0,019 8/0,056 0 0,035 9/0,099 6 0,025 0/0,073 2
R1/wR2 (все данные) 0,022 0/0,057 3 0,041 4/0,104 6 0,026 8/0,074 6

П р и м еч а н и е. V, Z – объем элементарной ячейки и число формульных единиц в ней соответственно; dрасч – кристаллогра-
фическая плотность; μ – линейный коэффициент поглощения; R1, wR2 – факторы рассогласования; goof – критерий качества 
уточнения структуры.

Комплекс [CuL2(Н2О)2Cl2] кристаллизуется в  моноклинной сингонии, пространственная группа 
P21/c. Соединение является молекулярным моноядерным центросимметричным (рис.  3). Атом меди 
координирует две молекулы триазольного лиганда (через атом N4 триазольного цикла), две молекулы 
воды и два атома хлора. Атомы хлора, находящиеся в аксиальных позициях, наиболее удалены от атома 
меди, в то время как экваториальные связи обычные (табл. 2).

Т а б л и ц а   2 

Длины координационных связей  
в кристаллической структуре комплекса [CuL2(Н2О)2Cl2], Å

Ta b l e  2

Coordination bond lengths in the crystal structure of [CuL2(Н2О)2Cl2], Å

Связь Длина

Cu1—N4, N4a 1,989 8 (7)
Cu1— O1W, O1W a 2,039 2 (7)

Cu1— Cl1, Cl1a 2,684 9 (2)
П р и м еч а н и е. Преобразование симметрии: 1 – x, 1 – y, 1 – z ( a ).

Рентгеноструктурный анализ комплекса [CuL4Cl2] показал, что при температурах 296 и 100 К он су-
ществует в различных кристаллических формах, причем обе формы кристаллизуются в триклинной про-
странственной группе P 1̅  (см. табл. 1) и являются молекулярными моноядерными центросимметричными 
с весьма близким строением комплексных молекул (рис. 4), которые имеют следующие отличия: а) фор-
ма, существующая при 100 К, обладает в два раза большей элементарной ячейкой, чем существующая 
при 296 К; б) существующая при 296 К форма имеет одну кристаллографически независимую молекулу,  

Рис. 3. Строение молекулы комплекса [CuL2(Н2О)2Cl2]  
с нумерацией атомов асимметрической ячейки
Fig. 3. The structure of complex [CuL2(Н2О)2Cl2],  

with atom numbering scheme for the asymmetric unit

О ко н ч а н и е  т а б л .  1
E n d i n g  t a b l e  1
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а существующая при 100 К – две (см. рис. 4, б ); в) при 296 К изо-пропильный заместитель в комплексе 
разупорядочен по двум позициям, что не имеет места при 100 К. Следует отметить, что температурный 
переход между двумя формами является обратимым.

В обеих формах комплекса [CuL4Cl2] атом меди координирует четыре молекулы лиганда через атомы N 4 
триазольного цикла и  два атома хлора, формирующие искаженное октаэдрическое окружение. Атомы 
хлора, находящиеся в аксиальных позициях октаэдра, образуют наиболее длинные связи с атомом меди, 
в то время как экваториальные связи – обычные (табл. 3). Наблюдаемое искажение октаэдра атома меди 
в структуре исследованных комплексов обусловлено, вероятно, проявлением эффекта Яна – Теллера [2; 19].

Поскольку получение комплексных соединений в  виде кристаллов, пригодных для исследования 
методом рентгеноструктурного анализа, является достаточно сложной и часто невыполнимой задачей, 
актуально применение других физико-химических способов исследования их строения. В этом плане 
перспективным представляется метод ИК-спектроскопии, так как известно, что отличительная особен-
ность ИК-спектров металлокомплексов – это их специфичность, обусловленная, в частности, наличием 
в центре комплекса атома металла [20]. В случае соединений, содержащих в качестве лигандов такие 
сложные органические молекулы, как полиазотистые гетероциклы, эффективным может оказаться ме-
тод характеристических частот, который позволяет исследовать лишь отдельные характеристические 
частоты, не рассматривая ИК-спектр в целом. 

В  настоящей работе нами проанализированы изменения, наблюдаемые в  экспериментально по-
лученном ИК-спектре свободного лиганда в  результате образования им комплексов [CuL2(Н2О)2Cl2] 
и [CuL4Cl2], структура которых определена методом PCA. 

Рис. 4. Строение молекул комплекса [CuL4Cl2] при 296 К (а)  
и 100 К (б) с нумерацией атомов асимметрической ячейки  

(разупорядоченная изо-пропильная группа при 296 К показана в позиции с наибольшей заселенностью)
Fig. 4. The structure of complex [CuL4Cl2] at 296 K (a) and 100 K (b),  

with atom numbering scheme for the asymmetric unit (disordered isopropyl group at 296 K is shown in high occupancy site)



70

Журнал Белорусского государственного университета. Химия. 2020;1:64 –73 
Journal of the Belarusian State University. Chemistry. 2020;1:64 –73 

Т а б л и ц а   3

Длины координационных связей  
в кристаллической структуре комплекса [CuL4Cl2], Å

Ta b l e  3

Coordination bond lengths in the crystal structure of [CuL4Cl2], Å

Связь Длина

Температура 296 К
Cu1—N14, N14a 2,020 4 (12)
Cu1—N24, N24a 2,024 2 (13)
Cu1— Cl1, Cl1a 2,774 6 (4)

Температура 100 К
Cu1—N14, N14b 2,018 7 (8)
Cu1—N24, N24b 2,024 1 (8)
Cu1—Cl1, Cl1b 2,725 5 (2)
Cu1—N34, N34c 2,028 0 (8)
Cu1—N44, N44c 2,004 3 (8)
Cu1— Cl2, Cl2c 2,769 7 (2)

П р и м еч а н и е. Преобразования симметрии: 1 – x, 1 – y, –z ( a ); 
–x, 2 – y, 2 – z ( b ); 1 – x, 2 – y, 1 – z ( c ).

Для рассмотрения изменений, происходящих в ИК-спектре лиганда при его координации атомом 
меди(II), были выделены группы полос поглощения, характерные для валентных (1600–1100 см–1) и ва-
лентно-деформационных (1100–900 см–1) колебаний связей триазольного цикла, а также полосы погло-
щения в области 3450–2870 см–1, которые соответствуют валентным колебаниям связей С—Н триазоль-
ного цикла и алкильного заместителя (табл. 4). Отнесение основных полос поглощения свободного L 
и его комплексов [CuL2(Н2О)2Cl2] и [CuL4Cl2] выполнено с учетом литературных данных [3; 4; 19–30].

Т а б л и ц а   4

Максимумы основных полос поглощения в ИК-спектрах  
свободного L и его комплексов и их отнесение

Ta b l e  4

Тhe maxima of the main absorption bands in the IR-spectra  
of free L and its complexes and their assignment

Максимумы основных полос поглощения, см–1

Отнесение
L [CuL2(Н2О)2Cl2] [CuL4Cl2]

– 3448 ос – ν(Н2О)

3116 ср 3325 ос, 3140 ср, 3113 ср 3302 ср, 3138 ос, 
3088 ос, 3022 ср ν(СН)tr

2984 ос, 2939 с 2982 ос, 2937 сл 2981 ос, 2938 ср
ν(СН)ipr2879 сл 2878 осл 2877 ср

– 1633 ср – δ(Н2О)
1505 ос 1523 ос 1519 с ν(C —— N)tr 
1464 ср 1458 с 1457 с n(С5—N1) + δ(CH)ipr

1439 с, 1391 ср 1395 ср, 1371 ср 1395 ср, 1370 ср δ(CH)ipr, ν(C—— N)tr

1371 ср, 1340 осл 1335 сл, 1282 ос 1333 ср, 1280 ос n(С3—N4) + n(N1—N2)
1323 сл, 1276 ос 1248 сл, 1204 ср 1246 ср, 1207 ср

δ(C3 —H)tr + δ(C5—H)tr 1208 ос, 1141 ос 1168 сл, 1128 ос 1166 с, 1128 ос
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Максимумы основных полос поглощения, см–1

Отнесение
L [CuL2(Н2О)2Cl2] [CuL4Cl2]

1065 сл, 1008 ос 1063 сл, 991 с 1065 ср, 993 с
(ν – δ)tr 963 ср 930 ср 937 осл

881 ср 884 ср, 835 ос 883 с χ(CH)tr

685 с, 642 ср 661 ср, 585 ср 662 ос, 643 с ttr

– 585 ср – ν(Н2О) (либрационные) 
– 475 ос 499 ср ttr

П р и м еч а н и е. Обозначение интенсивности: ос – очень сильная, с – сильная, ср – средняя, сл – слабая, осл – очень слабая. 
Обозначение колебаний: ν – валентные, δ – деформационные, χ – выход из плоскости, τ – торсионные. Другие обозначения: 
tr – триазольный цикл, ipr – изопропильный заместитель.

Для комплекса [CuL2(Н2О)2Cl2] полосы поглощения при 3448 и  1633  см–1 могут быть отнесены 
к валентным и деформационным колебаниям координированных молекул воды [19; 21; 26–29]. Появление 
полосы поглощения либрационных колебаний молекулы воды при 585 см–1, которые становятся актив-
ными в ИК-спектрах только связанных молекул воды [27], также свидетельствует о наличии в составе 
полученного комплекса координационной воды. 

Как видно из данных, представленных в табл. 4, при координации L центральным атомом металла 
происходит изменение полос поглощения ν(СH)tr как по интенсивности, так и по частоте: в ИК-спектрах 
[CuL2(Н2О)2Cl2] и [CuL4Cl2] указанные полосы расщепляются на несколько компонент. С учетом данных 
PCA можно предположить, что наблюдаемое расщепление полос поглощения ν(СH)tr в  ИК-спектрах 
полученных комплексов обусловлено координацией триазольного цикла по одному из атомов азота, 
приводящей к перераспределению электронной плотности в триазольном цикле. 

Так же как и в ИК-спектрах ранее изученных координационных соединений меди(II) c N-моноза
мещенными азолами [2–5; 20; 21; 26; 30; 31], полосы поглощения валентных колебаний cвязей С—Н 
алкильного заместителя в некоординированном L и его комплексах расположены в характерной для 
них зоне спектра (см. табл. 4). 

Заметные изменения при переходе от свободного лиганда к спектрам его комплексов претерпевают 
также и  области валентных (1505–1141  см–1) и  валентно-деформационных (1065–963  см–1) колеба- 
ний связей триазольного цикла. Подобные изменения (с учетом литературных данных [19–23; 26]) сви
детельствуют о том, что в образовании координационной связи участвует один из атомов азота гетеро
цикла. Полученные результаты хорошо согласуются с данными метода главных компонент. 

Заключение
Предложен выгодно отличающийся от известных метод синтеза 1-изо-пропил-1Н-1,2,4-триазола (L). 

Он позволяет селективно получать целевой продукт с выходом около 98 % и заключается в алкилирова-
нии 1,2,4-триазола изо-пропиловым спиртом в среде концентрированной серной кислоты. Установлено, 
что при взаимодействии хлорида меди(II) с 1-изо-пропил-1Н-1,2,4-триазолом в зависимости от соотноше-
ния реагентов образуются моноядерные комплексы [CuL2(Н2О)2Cl2] и [СuL4Cl2], в которых, согласно дан-
ным рентгеноструктурного анализа, L координируется с катионом меди монодентатно атомом азота N4. 

Проведен анализ изменений, наблюдающихся в ИК-спектре L при его координации атомом CuII, и по-
казана возможность использования метода ИК-спектроскопии для исследования некоторых особен-
ностей строения азолсодержащих комплексных соединений: наличия кристаллизационных или коор
динированных молекул воды, а также места локализации координационной связи в азольном цикле. 
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