
  
 

ИЗВЕСТИЯ ВУЗОВ КЫРГЫЗСТАНА, № 1, 2022 

50 
 
 

 

DOI:10.26104/IVK.2022.45.557 

Туленбаева М.А., Камалов Ж.К., Омурзакова Г.Г. 

ЦИНК ХЛОРИДИНИН КОМПЛЕКСИНИН КАЛИЙ  
АСПАРАГИНАТЫ МЕНЕН ТҮЗҮЛҮШҮ 

Туленбаева М.А., Камалов Ж.К., Омурзакова Г.Г. 

СТРОЕНИЕ КОМПЛЕКСА ХЛОРИДА ЦИНКА 
С АСПАРАГИНАТОМ КАЛИЯ 

M. Tulenbaeva, Zh. Kamalov, G. Omurzakova 

STRUCTURE OF ZINC CHLORIDE COMPOUND 
WITH POTASSIUM ASPARTATE 

УДК: 54:546.47;546.32 

Цинк хлориди менен калий аспарагинатынын координация-
лык бирикмесинин мейкиндиктик жана электрондук түзүлүшү 
караган. Калий аспарагинаты КС4Н6NO4 жана К2[ZnСI2· 2С4Н6 

NO4] координациялык бирикмесинде цинк атому менен аспараги-
нат анионунун моно- жана бидентаттык координациясынын 
электрондук жана геометриялык түзүлүшү молекулалык орби-
талдар методунун жакындаштырылган MNDO/d ыкмасы боюн-
ча эсептелген. Изилдөөнүн жыйынтыгы, аспарагинат аниону 
менен калийдин байланышы иондук экендигин көрсөттү. Ком-
плекстик анион [ZnCI2·(С4Н6NO4)2]2- эки варианттагы мейкин-
диктик түзүлүшкө ээ. Тетраэдрдик комплексте – цинктин ато-
му менен эки аспарагинат аниону монодентанттуу карбоксил 
группасындагы кычкылтектин атому аркылуу, ал эми октаэдр-
дик комплексте - цинктин атому менен эки аспарагинат аниону 
бидентанттуу карбоксил группасындагы кычкылтектин атому 
жана аминогруппадагы азотттун атому аркылуу координация-
ланары аныкталды. Октаэдрдик комплекстин К2[ZnСI2·2С4Н6 

NO4] металл-лиганд байланышынын узундугу жана тартиби, 
тетраэдрдикке салыштырганда бекем.  

Негизги сөздөр: координациялык бирикме, цинк хлориди, 
калий аспарагинаты, тетраэдр, октаэдр, кванттык-химиялык 
эсептөө, MNDO/d методу. 

Рассмотрено пространственное и электронное строение 
координационного соединения хлорида цинка с аспарагинатом 
калия. Расчитано электронное и геометрическое строение аспа-
рагината калия КС4Н6NO4 и координационного соединения 
К2[ZnСI2·2С4Н6NO4] при моно- и бидентатной координации анио-
на аспарагината атомом цинка методом молекулярных орбита-
лей в приближении MNDO/d. Результаты исследования показали, 
что связь аниона аспарагината с калием – ионная. Комплексный 
анион [ZnCI2·(С4Н6NO4)2]2- имеет два варианта пространствен-
ного строения. Тетраэдрическом комплексе – два аниона аспара-
гината монодентатно координируется атомом цинка, через 
атомы кислорода карбоксильной группы, а в октаэдрическом – 
аспарагинат анионы координируется атомом цинка, как биден-
татный лиганд через атомы кислорода карбоксильной группы и 
атомы азота аминогруппы. Длина и порядок связи металл-лиганд 
прочнее в октаэдрических комплексах К2[ZnСI2·2С4Н6NO4], по 
сравнению с тетраэдрическим.  

Ключевые слова: координационное соединение, хлорид цинка, 
аспарагинат калия, тетраэдр, октаэдр, квантово-химический 
расчет, метод MNDO/d. 

This article discusses spatial and electronic structure of zinc 
chloride coordination compound with potassium aspartate. Electronic 
and geometric structure of potassium aspartate KC4H6NO4 and coor-
dination compound k2[ZnCL2 *2C4H6NO4] was calculated in mono- 
and bidentate coordination of aspartate anion with zinc atom using 
molecular orbitals method in MNDO/d approximation. The study re-
vealed that the aspartate anion-potassium bond is an ionic bond. 
Complex anions have 2 varieties of spatial structure. In tetrahedral 
complexes, two aspartate anions are monodentately coordinated by 
zinc atom through the carboxyl group oxygen atoms, whereas in octa-
hedral complexes, aspartate anions are coordinated by zinc atom as 
bidentate ligands through the carboxyl group oxygen atoms and amino 
nitrogen atoms. 

Key words: coordination compounds, zinc chloride, potassium 
asparaginate, tetrahedron, octahedron, quantum chemical calcula-
tions, MNDO/d method. 

Авторами работы [1] впервые изотермическим ме-
тодом растворимости при 25°С изучены гетерогенные 
равновесия в водных системах, включающих L-аспара-
гинат калия и хлориды цинка и установлено образова-
ние новых комплексных соединений: ZnСI2· 2КС4Н6 

NO4; ZnСI2·КС4Н6NO4·2Н20. Проведены биологические 
испытания нового комплекса аспарагината калия – 
ZnСI2· 2КС4Н6NO4 и результаты показали, что cоедине-
ние относится к классу малотоксичных веществ 
(ЛД50=2134) и изучена его физиологическая активность 
– обладает гипогликемическим действием, может при-
меняется при сахарном диабете [2]. С целью выяснения 
природы и места локализации координационной связи с 
синтезированного соединения авторами [3], также были 
сняты ИК - спектры и проанализированы. Сравнение 
спектров аспарагината калия и спектров его соединений 
с хлоридами биометаллов показало, что наблюдаемые 
смещения полос поглощения валентных колебаний 
амино- и карбоксильной группы свидетельствуют об 
образовании связей молекул аспарагината калия с ка-
тионами через атом азота аминогруппы и кислорода 
карбоксильной группы. 

Методом молекулярных орбиталей в приближении 
MNDO/d проведен квантово-химический расчет [4] ли-
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гандов аспарагиновой кислоты, аспарагината калия и 
координационного соединения К2[ZnСI2·2С4Н6NO4].  

Ранее в экспериментальных работах [5] предпола-
галось, что аспарагиновая кислота как двухосновная 
аминокислота обладает выраженными кислотными 
свойствами, образуя с основаниями соли содержащие 
анионы аспарагината C4H6NO4

-, например, аспарагинат 
калия C4H6NO4К. Поэтому представляло интерес про-
вести расчетные исследования по определению ионной 
составляющей в образовании связи металл-аспарагинат 
[4]. 

Равновесные конфигурации, соответствующие ми-
нимуму потенциальной энергии для лигандов аспара-
гиновой кислоты, аспарагината калия показана на 
рисунке 1, а для комплексного иона [ZnCI2 · (С4Н6NO4

-

)2]2- на рисунке 2. а,б) при монодентатной и бидентат-
ной координации аниона аспарагината катионом цинка. 
В таблицах 1-4 приведены результаты рассчитанных 
значений распределение электронной плотности, гео-
метрических параметров аспарагиновой кислоты, аспа-
рагината калия и комплексного аниона [ZnCI2· (С4Н6 

NO4
-)2]2- при моно- и бидентатной координации аспара-

гинат иона, к центральному атому цинка. 
В результате проведение квантово-химических ра-

счетов электронного и геометрического строения аспа-
рагината калия показала, что длина связи О-К равны 
2,256 Å (табл. 2), порядок связи О-К мала и равны 0,159 
(табл.3), атомы калия и кислорода имеют значительные 
полярные эффективные заряды 0,798е и -597е (табл. 1). 

 а)  б)  

Рис. 1. Равновесные конфигурации молекулы аспарагиновой  
кислоты (а) и аспарагината калия (б). 

Далее нами рассчитаны электронное и геометри-
ческое строения комплексного аниона [ZnCI2· (С4Н6 

NO4
-)2]2-. 
Комплексный анион [ZnCI2· (С4Н6NO4

-)2]2- может 
иметь два пространственного строения. Тетраэдриче-
ское – два иона аспарагината монодентатно координи-
руются комплексообразующим атомом цинка, через 
атомы кислорода карбоксильной группы (рис. 2 а). А 
также октаэдрическое - аспарагинат анионы коорди-
нируются комплексообразующим атомом цинка, как 

бидентатный лиганд через атомы кислорода карбок-
сильной группы и атомы азота аминогруппы аспара-
гината (рис. 2 б). Образуются пятичленные металло-
циклы в октаэдрическом окружении. Ионы аспараги-
ната располагаются в трансположении относительно 
центрального атома цинка и металлоциклы 
(ZnONC1C2) имеют плоское строение. Обе анионы ас-
парагината лежат относительно друг к другу в перпен-
дикулярных плоскостях, при этом углы O-Zn-O сос-
тавляют 134,50⁰. 
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а) 

б) 

Рис. 2. Равновесная конфигурация комплексного аниона цинка [ZnCI2·2(С4Н6NO4
-)]2-  

а) монодентатная координация аспарагинат иона; б) бидентантная координация аспарагинат иона. 

Эффективные заряды на атомах (табл.1) в комплексном анионе [ZnCI2·(С4Н6NO4
-)2]2- при моно- и бидентатном 

координации аспарагинат иона атомом цинка значительно изменяется у атома цинка и хлора, а у остальных атомах 
незначительно. При тетраэдрическом окружении эффективные заряды атомов равны: у цинка 0,372, хлора -0,540 и -
0,525, а у кислорода -0,437 и -0,434, при октаэдрическом окружении: у цинка 0,170, хлора -0,668 и -0,666, кислорода 
-0,477 и -0,473 и у азота -0,182; -0,178, что указывает на поляризацию атомов хлора в комплексном соединении.  

Таблица 1 
Эффективные заряды атомов в координационном соединении К2[ZnCI2·(С4Н6NO4)2]2-  

при моно- и бидентатном координации аспарагинат иона 

Атомы Эффективные заряды, в а.е. 
С4Н7NO4 КС4Н6NO4 [ZnCI2· (С4Н6NO4

-)2]2- [ZnCI2· (С4Н6NO4
-)2]2- 

Zn - - 0.372 0.170 
СI - - -0,540; -0,525 -0,668; -0,666 
О1 -0,299;  -0.307 -0,437; -0,434 -0,474; -0,473 
С1 0,300 0.307 0,419; 0,415 0,399; 0,459 
О -0,359 -0.377 -0,509; -0,543 -0,573; -0,516 
C2 0,095 0.009  0,048; 0,019 
N -0,281 -0.338 -0,071; -0,076 -0,182; -0,178 
Н 0,115; 0,121 0.149;0.185 -0,127; -0,139 0,171; 0,162 
C3 0,034 -0.173 -0,108; 0,085 -0,182; -0,178 
C4 0,349 0.339 0,371; 0,366 0,455; 0,423 
Н 0,037; 0,050 0.113 0,092; 0,078 0,077; 0,050 
O1 -0,306 -0.597 -0,110; -0,102 -0,173; 0,187 
O -0,359 -0.566 -0,410; -0,424 -0,369; -0,310 
К - 0.798 - - 
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При тетраэдрическом окружении атома цинка в 
комплексном анионе [ZnCI2· (С4Н6NO4

-)2]2- длина связи 
Zn-CI короче, чем в комплексном анионе [ZnCI2·(С4Н6 

NO4
-)2]2-, имеющим октаэдрическое окружение на 0,23Å 

(табл. 2), а длина связи Zn-O не значительно упрочняе-

тся октаэдрическом комплексе. Длина связи C1-O коор-
динированного аспарагинат иона в обеих комплексных 
ионах не значительно укорачивается, а длина связи С2-
N в октаэдрическом комплексном анионе не значитель-
но удлиняется. 

Таблица 2 
Длина связей в координационном соединении К2[ZnCI2·(С4Н6NO4)2]2-  

при моно- и бидентатном координации аспарагинат аниона 

Связи Длина связи, в Å 
С4Н7NO4 КС4Н6NO4 [ZnCI2· (С4Н6NO4

-)2]2- [ZnCI2· (С4Н6NO4
-)2]2- 

Zn- O - - 2,05; 2,12 2,04; 2,03 
Zn -N - - - 2,13 
Zn - СI - - 2,25 2,58 
О-К - 2.65 - - 
C1=O 1,23 1.21 1,24 1,23 
C1-O 1,35 1.33 1,29; 1,28 1,31 
С4-О 1,36 1.35 1,32 1,25 
С4=О 1,23 1.21 1,23 1,27 
С1-C2 1,55 1.52 1,57; 1,58 1,55 
N-C2 1,47 1.44 1,49 1,51 
С2-C3 1,56 1.54 1,53 1,54 
С3-C4 1,53 1.52 1,51 1,56 
N-Н 1,01 1.02 0,999; 1,00 1,00 
С-Н 1,11 1,12 1,11 1,11 

 
В таблице 3 дан порядок связей комплексов тетраэдрических и октаэдрических комплексов хлорида цинка с 

аспарагинат ионом [ZnCI2·(С4Н6NO4
-)2]2-. Порядок связей в тетраэдрическом комплексном анионе цинка 

[ZnCI2·(С4Н6NO4
-)2]2- равны: Zn-O - 0,55; 0,49 и Zn-СI - 0,71; 0,73, а в октаэдрическом комплексном анионе 

[ZnCI2·(С4Н6NO4
-)2]2- равны: Zn-O - 0,66; 0,65, Zn-СI - 0,18 и связи Zn-N – 0,60; 0,61. В обеих комплексных анионах в 

координированных аспарагинат анионах значения порядков связей С1-О повышается, порядок связей C2-N не 
значительно изменяется по сравнению свободной молекулой аспарагиновой кислоты и аспарагината калия. Таким 
образом, при монодентатном координации аспарагинат ионов цинком происходит ослабление связи Zn-O и 
упрочнение связи Zn-СI, а при бидентатном координации упрочнение связей Zn-O, Zn-N и ослабление связи Zn-СI.  

Таблица 3 
Порядок связей в координационном соединении К2[ZnCI2·(С4Н6NO4)2]2-  

при моно- и бидентатном координации аспарагинат аниона 

Порядок 
связи 

W 
С4Н7NO4 КС4Н6NO4 [ZnCI2· (С4Н6NO4

-)2]2- [ZnCI2· (С4Н6NO4
-)2]2- 

Zn -O - - 0,55; 0,49 0,66; 0,65 
Zn -N - - - 0,60; 0,61 
Zn - СI - - 0,71; 0,73 0,18 
О-К - 0.190 - - 
C1=O 1,827 1,825 1,64; 1,59 1,69 
C1-Oк 1,043 1,034 1,29; 1,35 1,21 
С4-О 1,033 1,426 1,13; 1,12 1,52; 1,54 
С4=О 1,831 1,449 1,72; 1,73 1,45; 1,41 
С1-C2 0,877 0,890 0,86; 0,85 0,88 
N-C2 0,996 0,995 1,002; 0,999 0,98 
С2-C3 0,956 0,947 0,966; 0,965 0,98 
С3-C4 0,914 0,891 0,921 0,87; 0,86 
N-Н 0,964 0,967 0,987; 0,983 0,97 
C-Н 0,967; 0,971 0,974 0,967; 0,964 0,97 
О-Н 0,925; 0,927 - - - 



  
 

ИЗВЕСТИЯ ВУЗОВ КЫРГЫЗСТАНА, № 1, 2022 

54 
 
 

 

DOI:10.26104/IVK.2022.45.557 

Таблица 4 
Валентные углы в координационном соединении К2[ZnCI2·(С4Н6NO4)2]2-  

при моно- и бидентатном координации аспарагинат аниона 

Валентные 
углы 

в градусах 
С4Н7NO4 КС4Н6NO4 [ZnCI2· (С4Н6NO4

-)2]2- [ZnCI2· (С4Н6NO4
-)2]2- 

0-Zn-O - - 104,82 127,70 
N- Zn -N - - - 173,67 
СI - Zn - СI - - 115,21 47,28 
СI - Zn - O - - 104,24; 123,13; 101,86; 105,15 143,95; 88,07; 134,12; 97,93 
N- Zn -O - - - 98,08; 84,65; 84,47; 98,41 
N- Zn - СI  - - - 84,32; 88,60; 89,60; 85,97 
Zn -O-C1 - - 133,16; 132,42 112,86; 110,38 
Zn -N-C2 - - - 102,33; 107,79 
O=C1-O 118,49 116.86 126,99; 126,05 115,31; 115,51 
O=C4-O 118,80 118.57 109,86; 109,79 122,17; 120,70 
C4-O-K - 95.98 - - 
O=C1-C2 124,10 127.59 120,32; 129,89 124,35; 123.00 
N-C2-C1 112,21 108.72 111,78; 114,35 109,36; 110,46 
N-C2-C3 109,55 113.97 109,72; 110,76 113,82; 108,96 
C1-C2-C3 115,03 109.51 110,99; 107,63 113,76; 112,36 
C2-C3-C4 114,42 112.47 112,23; 112,06 118,91; 114,01 
О=С4-С3 125,82 125,25 129,89; 129,86 121,09; 119,78 
О-С4-С3 115,34 112,63 120,20; 120,32 118,21; 118,05 

  
Таким образом, результаты исследование полуэм-

пирическим квантово-химическим методом расчета 
MNDO/d электронного строения координационного 
соединения хлорида цинка с аспарагинатом калия (диа-
спарагинатдихлороцинкат калия) К2[ZnСI2·2С4Н6NO4] 
показала, что связь аниона аспарагината с калием – ион-
ная. В соединении К2[ZnСI2·2С4Н6NO4] для комплекс-
ного аниона [ZnCI2·(С4Н6NO4)2]2- рассчитаны два кон-
фермера пространственного строения. Тетраэдрическое 
– два иона аспарагината монодентатно координируется 
атомом цинка через атомы кислорода карбоксильной 
группы. Октаэдрическое - аспарагинат анионы коорди-
нируется атомом цинка, как бидентатный лиганд через 
атомы кислорода карбоксильной группы и атомы азота 
аминогруппы. В октаэдрическом комплексе К2[ZnСI2 

·2С4Н6NO4] (рис. 2 б) длина связей в цинк-аспарагинат 
анионе равны: Zn-O - 2,04; 2,03, Zn–N - 2,13, а порядок 
связи равны: Zn-O - 0,66; 0,65, Zn–N - 0,60; 0,61. В тетра-
эдрическом комплексе (рис.2а) длина связи равны: Zn-O 
-2,05; 2,12, а порядок связи равны: Zn-O - 0,55; 0,49. В 
соединении К2[ZnСI2·2С4Н6NO4] комплексный анион 
[ZnСI2·2С4Н6NO4]2- имеет октаэдрическое строение. 
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