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Внутрикомплексные соли цефуроксима (HCfur) с Zn(II) и Cd(II) получены в виде осадков путем взаимодействия водных растворов ZnCl2, CdCl2 и NaCfur. Состав образцов определен методами электронно-зондового анализа (INCA Energy 350, JEOL JSM-6610LV) и синхронного термического анализа (Netzsch STA 449 F3 Jupiter). ИК спектр NaCfur (записан на Brucker Equinox 55) полностью соответствует литературным данным. Отнесение полос в экспериментальном ИК спектре NaCfur сделано на основе теоретического расчета ИК спектра молекулы цефуроксима. Анализ научной литературы показывает, что в металлокомплексах анионы цефалоспоринов координированы, как правило, через атомы кислорода карбоксилатной, бета-лактамной и амидной групп. Цефуроксим интересен тем, что содержит ещё один карбонильный атом кислорода в составе карбаматной группы. Исследование комплексов методом ИК спектроскопии показало смещение полос валентных колебаний ν(C=O) бета-лактамной и карбаматной групп в сторону более высоких частот по сравнению со спектром NaCfur, что можно расценивать как координацию этих групп с Zn(II) и Cd(II). Предполагается также и координация карбоксилатной группы. При этом частота ν(C=O) амидной группы практически не изменяется, что можно расценивать как отсутствие координации. Моделирование структуры комплексов показало, что такая нетипичная для цефалоспоринов координация вполне возможна. Причина эффекта заключается, вероятно, в том, что атом кислорода карбаматной группы имеет больший отрицательный заряд (–0.61648), чем атом кислорода амидной группы (–0.55477). Координационная сфера Cd(II) и Zn(II) – близкая к октаэдру, почти правильная тетрагональная бипирамида. Координационное число Cd(II) и Zn(II) равно 6. Квантовохимические расчеты выполнены методом DFT с использованием гибридного функционала B3LYP и набора базисных функций 6-31G** (расчет ИК спектра, программа Spartan), 6-31G**++ (расчет парциальных зарядов, Jaguar), LACVP**++ (моделирование структуры комплексов, Jaguar).
Отнесение полос поглощения в ИК спектрах
	Образец
	ν(C=O)

бета-лактам
	ν(C=O)

карбамат
	ν(C=O)

амид

	NaCfur
	1757
	1699
	1668

	Zn(Cfur)2∙3H2O
	1770
	1720
	1664

	Cd(Cfur)2∙3H2O
	1769
	1716
	1664


