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Рисунок С1. ЯМР 1Н-спектры соединений IV (a), VII (б) и VIII (в) (CDCl3, 25 оC). 

 
а      б 

 
    в      г  

Рисунок С2. Характеристики масс-спектров соединений II (а), III (б), V (в) и VI (г). 
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Рисунок С3. Изменения в ЭСП при спектрофотометрическом титровании I (а), II (б), IV (в), V (г), VI (д), VII (е) имидазолом 

(L1) в области полосы Соре (дихлорметан, 25 0С). 

 

Рисунок С4. Изменения в ЭСП при спектрофотометрическом титровании I (а), VII (б) и VIII (в) L3 в области полосы Соре 

(дихлорметан, 25 0С). 
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Таблица С1. Оптимизированные структуры аксиальных комплексов с различными лигандами на примере соединения IV и 

энергии связи Zn-N(L) в этих комплексах. 

 

 

L1  (-17.85 ккал/моль) L2 (-17.17ккал/моль) 

 

  

L3 (-9.64 ккал/моль) L4 (-11.50 ккал/моль) 

Таблица С2. Средние длины связей, углы и геометрические параметры комплексов цинка с имидазолом (L1), оптимизированных 

в газовой фазе методом DFT с набором B3LYP/6-31G. 

 

 I II III IV V VI VII VIII 

Zn-L1 2.14 2.14 2.13 2.12 2.13 2.12 2.11 2.10 

Zn-Ca 3.12 3.12 3.11 3.12 3.12 3.14 3.06 3.08 

Zn-N 2.10 2.10 2.10 2.10 2.10 2.15 2.09 2.09 

Zn-N-Ca 126 126 125 126 126 124 122 123 

N-Ca 1.39 1.39 1.39 1.38 1.39 1.39 1.39 1.38 
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Таблица С3. Оптимизированные структуры комплексов I-VIII с L1 и энергии связи Zn-N(L) в них. 

 
 

I (-14.90 ккал/моль) V (-15.46 ккал/моль) 

  

II (-15.93 ккал/моль) VI (-15.46 ккал/моль) 

 

  

III ( -16.21ккал/моль) VII (-19.95ккал/моль) 

 
 

IV (-17.85 ккал/моль) VIII (-23.03 ккал/моль) 

N-Cb 2.32 2.32 2.32 2.32 2.32 2.30 2.29 2.30 

N-Ca-Cb 109 109 109 110 109 108 108 108 

Zn-N-Ca-Cb 163 163 163 168 163 154 142 149 

Ca-Cb 1.45 1.45 1.45 1.45 1.45 1.45 1.45 1.45 

Zn-Cm 3.13 3.14 3.12 3.12 3.13 3.09 3.12 3.12 

Cm-Cp 1.41 1.41 1.41 1.41 1.41 1.41 1.41 1.41 

Zn-Cm-Cp 93 93 93 93 94 95 93 93 

N1-Zn-N2 88 88 88 88 88 88 88 88 

Cm-Cp-Cd-Ck 63 64 66 89 65 71 66 79 
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Рисунок С5. Спектры ЯМР 1Н комплексов VII-L1 (a), IV-L2 (б) (CDCl3, 25 0C). 

 


