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Аннотация 
Методом теории функционала плотности (B3LYP/6-311++G(d,p)) проведено квантовохимичес-

кое исследование строения и внутримолекулярных перегруппировок бис-хелатных комплексов Be(II), 
Cr(II), Mn(II), Fe(II), Co(II), Cu(II) и Zn(II) с малоновым альдегидом. Показано, что комплексы хрома и 
меди имеют планарное строение, а у остальных – тетраэдрическая стереохимия координационного 
узла. Наиболее предпочтительным механизмом внутримолекулярной изомеризации рассмотренных   
-дикетонатов металлов является диагональный твист, диссоциативный путь реализуется только в 
комплексах бериллия. 

 


