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В попередній роботі було проведено моделювання хлоридних  
π-ацидоаквакомплексів Cu+ з малеїновою кислотою з використанням сольватаційного 
методу PCM [1], але на даний час вже розроблені нові сучасні методи врахування 
розчинника, одним серед таких є SMD. В даній роботі моделювались комплекси з 
використанням методу SMD. Методика виконання квантово-хімічних розрахунків в 
програмі Gaussian 09 наведена в роботі [2].  

Було порівняно розрахунки хлоридних π-ацидоаквакомплексів Cu+ з малеїновою 
кислотою (МК) в різних протонованих формах, отримані з використанням різних 
сольватаційних методів РСМ та SMD. З використанням SMD були оптимізовані 
комплекси загального складу [Cu+(H2O)n(πL)(Cl–)], де n = 0 ÷ 2, а L – молекулярна та 
депропоновані форми МК (H2M, HM–, M2–), за виключенням комплексу [Cu+(H2O)2(πM2–)(Cl–)], 
у якого одна молекула води у внутрішній координаційній сфері переходить у зовнішню 
координаційну сферу. Конформаційний аналіз показав, як торсіонний кут (С=С–Cu+–Cl) 
та (С=С–Cu+–O) впливає на енергію системи. Для прикладу наведені дві конформації, 
серед яких, конформація на рис.1.а є більш енергетично вигідною ніж конформація на 
рис.1.б на 25 кДж/моль. Порівняння розрахунків з використанням SMD та PCM методів, 
показало, що для останнього методу комплекси складу [Cu+(πHM–)(Cl–)] та [Cu+(πM2–)(Cl–)] 
не утворюються. Будь-які спроби оптимізації призводили до утворення відповідних 
σ-комплексів. Було встановлено існування рівноваги в якій молекула води 
рівновірогідно може переходити із внутрішньої координаційної сфери у зовнішню та 
навпаки: 

[Cu+(H2O)2(πH2M)(Cl–)] ↔ [Cu+(H2O)(πM2–)(Cl–)] + H2O –0,13 кДж/моль 
Подібна ситуація спостерігається і для відповідних комплексів з НМ–, в цьому 

випадку енергетичний ефект складає –13,03 кДж/моль.  
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(C=C–Cu–Cl) = 11,03⁰    (C=C–Cu–Cl) = 81,50⁰ 
(C=C–Cu–O) = 6,79 ⁰    (C=C–Cu–O) = 105,75⁰ 

Рис. 1. Деякі конформації комплексу [Cu+(H2O)(πH2M)(Cl–)] 
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