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Аннотация 
Методом DFT/B3LYP выполнено моделирование строения молекулы 5,7-дигидрокси-4,8-диме-

тил-2-оксо-2Н-хромен-6-карбоновой кислоты (H2L), ее анионных форм, комплексов ZnL(H2O)2, AlLNO3, 
CuL(H2O)2, FeL(NO3) и комплексных анионов AlL(NO3)2

- и AlL(NO3)2(Н2О)2
-. Определены межатомные 

расстояния, углы и заряды на атомах, рассчитанные методом естественных связывющих орбиталей.  


