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Ранее [1] были синтезированы комплексные соединения состава 
LnCl3⋅L⋅2H2O⋅2C2H5OH (где Ln = La, Pr, Nd, Sm, Gd, Tb, Ho, Er, Yb, Lu; L = 3-
амино-1,2,4-триазол). На основании данных ИК спектров, по изменению полос 
поглощения валентных колебаний триазольного кольца при переходе от чистого 
лиганда к комплексным соединениям, был сделан вывод о способе координации 
металла с молекулой 3-амино-1,2,4-триазола через «пиридиновый» атом азота в 4 
положении. 

Для подтверждения сделанных качественно выводов о способе координации 
ионов лантаноидов с 3-амино-1,2,4-триазолом и для определения силовых полей 
исследуемых комплексных соединений нами был проведен пофрагментный расчет 
частот и форм нормальных колебаний молекул исследуемых соединений по 
разработанной нами программе [2, 3].  

Для этого вначале на основании литературных данных [4] было определено 
силовое поле молекулы, которое в ходе расчета было уточнено по результатам 
экспериментальных ИК спектров. Матрица кинематических коэффициентов для 
исследуемого лиганда была составлена с учетом рентгеноструктурных данных [5]. 

При расчете частот и форм нормальных колебаний молекул комплексных 
соединений нами использовался фрагмент комплексного соединения LnL, где ион 
металла связан с атомом азота в 4 положении триазольного кольца. Геометрия и 
силовое поле молекулы L значительно не менялись. Данные по длинам связей Ln-N 
были определены из значений ионных радиусов атомов и/или ионов. В результате 
были получены изменения частот колебаний, которые согласуются с 
экспериментальными ИК спектрами. По экспериментальным ИК спектрам были 
уточнены силовые поля молекул комплексных соединений. Для отнесения полос 
поглощения связей Ln-Сl и Ln-O был проведен расчет частот и форм нормальных 
колебаний координационного полиэдра Ln[N, 3Cl, 2O(H2O), 2O(C2H5OH)].  

В результате расчета были получены силовые константы связей Ln-N, которые 
по ряду лантаноидов от лантана к лютецию незначительно возрастают. Рост 
незначительный, что хорошо согласуется с литературными данными [6], однако 
учитывая ожидаемое уменьшение частот колебаний за счет увеличения массы 
центрального иона наблюдаемый эффект можно объяснить лишь повышением 
силовой константы образующейся связи. Данный эффект, на наш взгляд, связан с 
упрочнением координационной связи Ln-N, обусловленный повышением 
эффективного заряда ядра.  

В результате проведенных расчетов можно считать, что метод пофрагментного 
анализа колебательных спектров сложных молекул комплексных соединений с 
тяжелым атомом-комплексообразователем является корректным. 
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