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Методом функционала плотности DFT/U-B3LYP/3-21G проведена оптимизация естественных геометрических переменных циклических хелатных наноструктур 2,4,6,8[С24Н24О12Сo2Cu]n, (n = 1, 2) в различных спиновых состояниях. Высокоспиновое состояние мономера 8[С24Н24О12Сo2Cu] оптимизировалось в рамках MCSCF на функциях ROHF/6-31G. Методом SA-MCSCF на базе функций DFT/RO-B3LYP/6-31G с использованием процедуры усреднения для первых трех состояний рассчитаны и проанализированы электронные спектральные и магнитные характеристики основных и возбужденных состояний единичных фрагментов. Выявлены и оценены характер перераспределения спиновой и зарядовой плотности с металла на лиганды при возрастании n. Установлено, что высокоспиновое равновесное состояние мономера 8[С24Н24О12Сo2Cu] является основным. Показано, что стабилизация сложных структурных образований возрастает при увеличении числа единичных фрагментов С24Н24О12Сo2Cu. Произведено сравнение полученных результатов с характеристиками циклических хелатных наноструктур 2,4[С24Н24О12Cu3]n, (n = 1-3). Плоскости металлов мономеров С24H24Co2СuO12 в «стопке» сдвинуты относительно друг друга, как плоскости скольжения без поворота, в отличии от стопки из мономеров С24Н24О12Cu3, где плоскости повернуты на угол ~ 37˚.
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