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Аннотация 
Выполнены неэмпирические расчеты (приближение B3LYP/LANL2DZ) комплексов металохе-

латов Pd, Ni и Cu с орто-нитрозофенолом с цис- и транс-ориентацией N-O групп, а также комплексов, 
получающихся из них заменой трет-бутильных групп атомами водорода. Показано, что независимо 
от наличия или отсутствия трет-бутильных групп в палладиевом комплексе, предпочтительной 
является цис-ориентация N-O групп, а для никелевого и медного комплексов энергетически выгоднее 
их транс-ориентация, обусловленная электростатическим отталкиванием атомов кислорода, связан-
ных с атомом металла.  
 


