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Аннотация 
Посредством гибридного метода функционала плотности B3LYP с базисным набором 6-31G(d) 

программой Gaussian 98 осуществлен расчет геометрических параметров макроциклических 
комплексов Fe(III) и Co(III) с 2,8-дитио-3,7-диаза-5-окса-нонандитиоамидом-1,9, образующихся в ходе 
темплатных процессов между желатин-иммобилизованными гексацианоферратами(II) железа(III) или 
кобальта(III), этандитиоамидом-1,2 и формальдегидом. Приведены координаты атомов, длины связей, 
углы между связями и двугранные углы в комплексах с металлохелатным узлом MN2S2. Отмечено, что 
как в случае Fe(III), так и Co(III) указанный металлохелатный узел является практически плоским. 
Образующийся же в результате темплатной «сшивки» дополнительный шестичленный металлоцикл в 
обоих изучаемых комплексах развернут по отношению к двум пятичленным циклам на весьма 
значительный и практически одинаковый угол (немного более 75о), причем входящие в этот цикл 
атомы в одной плоскости уже не располагаются.  

 


