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У попередній роботі [1] досліджувалась електронна будова монолігандних π-комплексів Cu+ з малеїновою, фумаровою та акриловою кислотою у складі аквакомплексів. Але при цьому не з’ясована можливість утворення білігандних комплексів Cu+ з відповідними ненасиченими карбоновими кислотами. В даній роботі було проведене теоретичне дослідження структури та реакцій утворення акрилатних білігандних комплексів Cu+. Методика проведення квантово-хімічного моделювання наведена в роботі [1].
Моделювання змішаних π- та σ-комплексів проводилось за двома схемами. У першій схемі π-комплекс складу [Cu+(H2O)nL] (де L – HA, A–, молекулярна та дисоційована форма акрилової кислоти, відповідно; n – кількість молекул води у внутрішній координаційній сфері в залежності від форми ліганду кислоти) взаємодіяв з лігандом акрилової кислоти. У другій схемі реакція відбувалась за участі аквакомплексу складу [Cu+(H2O)3] з двома лігандами акрилової кислоти HA та / або A– :
	[Cu+(H2O)3] + HA + A– = [Cu+(πA–)(πHA)] + 3H2O
	−27,91 кДж/моль (1)

	[Cu+(H2O)3] + 2A– = [Cu+(πA–)(σA–)] + 3H2O
	−76,76 кДж/моль (2)

	[Cu+(H2O)3] + HA + A– = [Cu+(πA–)(πHA)(H2O)] + 2H2O
	−53,57 кДж/моль (3)

	[Cu+(H2O)3] + 2A– = [Cu+(πA–)(σA–)(H2O)] + 2H2O
	−124,70 кДж/моль (4)

	[Cu+(πA–)(H2O)2] + A– = [Cu+(πA–)(σA–)(H2O)] + H2O
	−52,80 кДж/моль (5)


Була показана термодинамічна можливість утворення змішаних π- та σ-комплексів Cu+ з двома молекулами акрилової кислоти: [Cu+(πA–)(πHA)], [Cu+(πA–)(σA–)], 
[Cu+(πA–)(πHA)(H2O)], [Cu+(πA–)(σA–)(H2O)], при цьому останній має найбільший енергетичний ефект утворення (4). Відмічено, що комплексоутворення таких подвійних комплексів протікає лише при взаємодії аквакомплексу [Cu+(H2O)3] з акриловою кислотою, за другою схемою енергетичний ефект утворенням мав позитивне значення, за винятком π-комплексу [Cu+(πA–)(H2O)2] (5). Встановлено, що для змішаних π- та σ-комплексів Cu+ з двома молекулами акрилової кислоти у внутрішній координаційній сфері максимально може утримуватись одна молекула води. Слід зазначити, що в даному випадку показана лише термодинамічна можливість утворення змішаних π- та σ-комплексів Cu+ з двома молекулами акрилової кислоти, без врахування кінетичного фактору, який може бути досить суттєвим, оскільки, більшість таких реакцій тримолекулярні. Тобто такі реакції з великою вірогідністю будуть протікати в декілька стадій. Для вирішення цього питання необхідно додатково провести розрахунки можливих механізмів з побудовою та аналізом ППЕ для кожної окремої реакції.
За допомогою QATIM-аналізу було встановлено, що у деяких білігандних π-комплексах утворюються одночасно декілька π-зв’язків з одним іоном Cu+. У π-комплексі 
[Cu+(πA–)(πHA)] було знайдено одночасно три π-зв’язки, два з них з лігандом HA та один з лігандом A–, енергія зв’язування яких дорівнює −134,88,  −137,99 та −66,63 кДж/моль, відповідно.   У π-комплексі [Cu+(πA–)(πHA)(H2O)] знайдено по одному π-зв’язку з кожним органічним лігандом −114,38 та −92,83 кДж/моль. У комплексах [Cu+(πA–)(σA–)] та
 [Cu+(πA–)(σA–)(H2O)] σ-зв’язки мали в півтора рази більше значення енергії зв’язування ніж π-зв’язки.
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