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Бис- и разнолигандные комплексы  Cu(II) с L-фенилаланином играют важную роль в структурной организации соединений белковой природы [1-2]. Кроме того, фенилсодержащие соединения выполняют роль биомаркеров в биологических системах. 

Ранее было показано, что плоско-квадратные фенилсодержащие транс-изомеры комплексов [Cu(S-phe)2] и [Cu(S-phe)(R-phe)] имеют существенные отличия в средневолновой области ИК спектра и дифрактограммах РФА [3]. 
В данной работе методом квантово-химического моделирования (метод M06, 6-311+G(d)) было установлено, что абсолютная конфигурация хирального центра при фенильном заместителе (R или S) в хелатных плоско-квадратных комплексах Cu(II) является причиной их конформационной изомерии. В соответствии с проведенной симуляцией ИК спектров исследуемых комплексов были определены наиболее оптимальные конформеры для комплексов [Cu(S-phe)2] и [Cu(S-phe)(R-phe)]. Выявлено, что отличия в ИК спектрах и дифракторграммах РФА комплексов обусловлены влиянием абсолютной конфигурации хирального центра фенилсодержащего лиганда и более выражены, чем для аналогичных алифатических хелатных комплексов Cu(II) [3-4]. 
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Таким образом, искажение плоско-квадратного каркаса хелатных колец транс-изомеров комплексов [Cu(S-phe)2] и [Cu(S-phe)(R-phe)] в структуру «ванна» или «кресло» определяется абсолютной конфигурацией хирального центра лигандов и зависит от структуры конформера, реализующегося в кристаллической решетке комплекса. 
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