Структура и квантово-химические расчеты солей на основе магнитоактивного комплекса [FeIII(3-OMe-Sal2-trien)]+ с нитрат и йодид анионами 
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Координационные комплексы переходных металлов с d4-d7 электронной конфигурацией могут демонстрировать спин-кроссовер переход (СКП) под воздействием различных внешних факторов: облучение светом, изменение давления, температуры и т.д. При этом происходят значительные изменения структуры и свойств комплекса. Благодаря возможности напрямую управлять свойствами, такие соединения находят применение в создание новых молекулярных материалов, датчиков и устройств. Наиболее изучены  гексадентатные (N4O2) магнитоактивные комплексы Fe(III) saltrien-типа, получаемые конденсацией триэтилентетрамина с R-замещенным салицилальдегидом. 
В данной работе впервые получены соли [FeIII(L)]NO3[image: image2.png]


H2O (1) и [FeIII(L)]I (2), где L=3-OMe-Sal2-trien. Установлены структуры (1) при 120К, 293К и (2) при 100К, 293К. Исследования магнитных свойств методом гамма-резонансной спектроскопии (ГРС) в температурном диапазоне 5-305К показали, что комплексы полностью находятся в низкоспиновом (НС) состоянии (S=1/2). Выполнены квантово-химические расчеты по оптимизации геометрий в низко- и высокоспиновых (ВС) состояниях катиона [FeIII(L)]+, а также структурных фрагментов NO3-[image: image4.png]


[FeIII(L)]+[image: image6.png]


H2O (1) и [FeIII(L)]+[image: image8.png]


I- (2) в программном пакете Gaussian 09. Полученные результаты свидетельствуют о влиянии противоионов на структуру катиона. Согласно выполненным расчетам, рентгеноструктурным и ГРС данным геометрия катиона в 1 соотноситься со спиновым состоянием, а в 2 катион, находясь в НС состоянии, имеет геометрию ВС. 
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