Анализ ИК-спектров соединений состава [Fe2(SC2N3C6H4NO2)2(NO)4] с помощью квантово-химического моделирования
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Представители семейства димеров низкомолекулярных DNICs с серосодержащими лигандами ряда (нитрофенил)-4-Н-1,2,4-триазол-3-триолила представляют собой новое поколение антибактериальных агентов [1], что было вызвано введением NO2-заместителей в 2-, 3-, 4-положения фенольного фрагмента в исходный лиганд комплекса [Fe2(SC2N3C6H4NO2)2(NO)4]. Следовательно, влияние положения NO2-заместителей в комплексе требует изучения различными методами, в том числе ИК-спектроскопией.
Было проведено квантово-химическое моделирование ИК-спектров исследуемых комплексов из процедуры расчета частот колебаний. Это позволило, сопоставляя расчетные и экспериментальные данные, объяснить все полосы в спектрах и сравнить их между собой, чтобы объяснить влияние положения NO2-группы на свойства комплекса.

ИК-спектры имеют вид, характерный для нитрозильных комплексов железа, где присутствуют две сильные полосы, ответственные за колебания NO-групп. Полоса ассиметричных колебаний более интенсивная, что связано с увеличением дипольного момента молекулы комплекса. Δν – важный параметр, характеризующий ИК-спектры и являющийся разностью между двумя соседними частотами. Для исследуемых комплексов значение не является заниженным или завышенным, а укладывается в область значений для нейтральных комплексов с μ-SCN-мостиками.

Интересны валентные колебания NO2-группы, поскольку ИК-спектры исследуемых комплексов железа отличаются друг от друга только интенсивностью колебаний данной группы (рис. 1).
[image: image1.png]IR intensity

— 2-nitro
— 3-nitro
— 4-nitro

500 600 700 800 900 1000 1100 1200 1300 1400 1500 1600 1700 1800 1900 2000

Frequency, cm **-1





Рис. 1. Теоретические ИК-спектры исследуемых нитрозильных комплексов железа

Также удалось зафиксировать самое важное – валентные колебания Fe-NO связи. У него небольшая интенсивность, но оно – одно из самых важных колебаний, так как определяет важнейшее свойство исследуемых комплексов – NO-донорную активность.
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