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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)


