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1,4-фенилен-бис-диантипирилметан был получен ранее, и его структура была установлена методами масс-спектрометрии и ЯМР 1H, 13C [3]. Диантипирилметан и его производные являются одними из примеров, широко применяемых в аналитической химии комплексообразователей [1]. 
Целью настоящей работы является исследование возможности взаимодействия 1,4-фенилен-бис-диантипирилметана с катионами d-металлов путем определения стабильности комплексов с помощью квантово-химического моделирования. С помощью метода Хартри-Фока в приближении HF/6-311G, с учетом континуальной модели PCM-C, теоретически был определен реакционный центр молекулы, смоделированы геометрические структуры комплексов и рассчитана их устойчивость на основании величины полной энергии системы ∆E [2, 4]. Масштабирующий коэффициент в данной статье не применялся. Выявлено направление ориентации катионов d-металлов по атомам кислорода карбонильных групп в пространстве между гетероциклическими фрагментами молекулы, расположенными в одной полуплоскости [5]. Определено, что реакции присоединения с участием атомов азота пиразольных колец маловероятны из-за стерического фактора. Квантово-химически обосновано, что наиболее стабильное соединение с 1,4-фенилен-бис-диантипирилметаном формирует катион Cu2+, при этом устойчивость комплексов падает в ряду: Cu2+>Zn2+>Ni2+>Co2+>Ge4+. Поскольку зависимости устойчивости комплексов от ионных радиусов элементов не наблюдается, подобное распределение связано с увеличением плотности сольватной оболочки, снижающей жесткость ионов металлов – кислот Льюиса, что, согласно теории жестких и мягких кислот и оснований Льюиса-Пирсона, уменьшает вероятность образования стабильного продукта с кислород-центрированным жестким основанием.
Таблица 1 - Энергии образования комплексов 1,4-фенилен-бис-диантипирилме​тана с катионами металлов

	Металл
	Cu Z=29
	Zn Z=30
	Ni Z=28
	Co Z=27
	Ge Z=32

	Ионный радиус
	0,073
	0,074
	0,069
	0,074
	0,073

	E0, хартри
	-2876
	-3014
	-2745
	-2620
	-3311

	∆E, кДж/моль
	-716,3
	-681,2
	-619,7
	-595,5
	-531,9


