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ОСНОВНОМ И ВОЗБУЖДЕННОМ СОСТОЯНИЯХ 

 

Аннотация: Работа посвящена исследованию механизмов образования 

полиядерных металлических комплексов, которые играют важную роль в 

выполнении биологических функций ферментов, а также влияют на многие 

процессы, протекающие в атмосфере земли. В статье представлены основные 

геометрические и энергетические свойства исследуемых комплексов, а также 

проанализирована возможность образования циклического фрагмента Cu2O2 
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в ходе оптимизации межмолекулярного комплекса оксида меди с тремя 

молекулами воды в дублетном, квартетном и секстетном состояниях. 
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THE STUDY OF THE MECHANISMS OF FORMATION OF 

CYCLIC FRAGMENT Cu2O2 IN THE REACTION OF INTERACTION OF 

COPPER OXIDE CuO WITH H2O MOLECULES IN GROUND AND 

EXCITED STATES 

 

Abstract: The work is devoted to study of the mechanisms of formation of 

polynuclear metal complexes, which play an important role in fulfilling the 

biological functions of enzymes and affect many processes in the earth's 

atmosphere. The article presents the main geometric and energetic properties of the 

studied complexes and analyzed the possibility of the formation of cyclic fragment 

Cu2O2 during optimization of the intermolecular complex of copper oxide with 

three molecules of water in toplenom, Quartet and Sexteto States. 
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Состояние окружающей природной среды является важнейшим 

фактором, определяющим жизнедеятельность человека и общества. Высокие 

концентрации многих химических элементов и соединений, обусловленные 

техногенными процессами, обнаружены в настоящее время во всех 

природных средах: атмосфере, воде, почве, растениях. Тяжелые металлы 

относятся к наиболее широко распространенным загрязнителям водной и 

почвенной среды и по токсичности занимают второе место после пестицидов. 

Такие элементы, как ртуть, свинец, кадмий, медь, относят к «критической» 

группе веществ-индикаторов стресса окружающей среды [1].  

Медь поступает в воздух с выбросами металлургических производств. 

В выбросах твердых веществ она содержится в основном в виде соединений, 

преимущественно оксида меди. Химия полиядерных комплексов меди 

вызвала значительный интерес для понимания фундаментальной науки 

магнитных взаимодействий и магнитоструктурных корреляций в 

молекулярных системах [2]. 

Стремительно растущий интерес к двуядерным и полиядерным 

комплексам обуславливает и тот факт, что их структурные единицы 

участвуют в различных важных процессах бионеорганической химии, 

особенно транспорт кислорода и активация металлсодержащих белков и 

ферментов [3]. 

В настоящей работе исследован процесс образования циклического 

фрагмента Cu2O2 в результате квантово-химического моделирования реакции 

оксида меди с молекулами воды, рассчитаны энергии полученных 

циклических фрагментов в различных спиновых состояниях и проведено их 

сравнение. 



Всероссийское СМИ 
 «Академия педагогических идей «НОВАЦИЯ» 

Свидетельство о регистрации ЭЛ №ФС 77-62011 от 05.06.2015 г. 
(выдано Федеральной службой по надзору в сфере связи, информационных технологий и массовых коммуникаций) 

Сайт: akademnova.ru 
e-mail: akademnova@mail.ru 

 
 

 

Моделирование реакции CuO с молекулами H2O производили, 

используя пакеты программ FireFly, а также пакет программ визуализации 

Chemcraft [4, 5]. Оптимизация геометрии проводилась методом теории 

функционала плотности (DFT) с использованием базиса 6-31G. 

Квантово-химическое моделирование реакции двух молекул оксида 

меди с молекулами воды проводили в трех различных спиновых состояниях 

(m = 2, m = 4, m = 6). В ходе проведения расчетов было обнаружено, что 

после оптимизации изначальная геометрия молекул (рисунок 1), а также 

длины и углы связей меняются, и образуется циклический фрагмент Cu2O2. 

Анализ результатов показал, что в ходе оптимизации 

межмолекулярного комплекса оксида меди с тремя молекулами воды в 

дублетном и секстетном состояниях происходит образование циклического 

фрагмента Cu2O2 с оксомостиком CuOCu (рисунок 2а, 2в), а в квартетном – 

цикл не образуется (рисунок 2б). Подобные данные описаны в работе [6]. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Рисунок 1 – Геометрия молекул до оптимизации 
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Рисунок 2 – Геометрия молекул после оптимизации в различных 

спиновых состояниях: а – 2[2CuO-3H2O]; б – 4[2CuO-3H2O]; в – 6[2CuO-3H2O]  
 

 

Для каждого значения мультиплетности были рассчитаны величины 

полной энергии (таблица 1).  

 

Таблица 1 – Энергии оптимизированных комплексов 2[Cu2O2+3H2O], 

4[Cu2O2+3H2O], 6[Cu2O2+3H2O] 
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Комплекс Энергия (E), а.е. 

2[Cu2O2+3H2O] - 3655,2142 

4[Cu2O2+3H2O] - 3655,1930 

6[Cu2O2+3H2O] - 3655, 1307 

 

Таким образом, в результате квантово-химического моделирования 

реакции двух молекул оксида меди (II) с молекулами воды получили 

оксомостиковый комплекс Cu2O2 в дублетном и секстетном состояниях. 

Сравнив значения энергий этих комплексов в различных спиновых 

состояниях, сделали вывод, что наименьшим значением обладает 

циклический фрагмент с мультиплетностью 2, следовательно, дуплет – 

основное состояние. 
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