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Показатели [CuL2(Н2О)2Cl2], 296 К
[CuL4Cl2]

296 К 100 К

Количество:
рефлексов всего 17 962 16 780 31 719
независимых рефлексов 3214 (R(int) = 0,012 0) 4477 (R(int) = 0,012 4) 8491 (R(int) = 0,016 0)
ограничений 3 14 0
параметров 107 170 327

Goof 1,046 1,052 1,047
R1/wR2 (I > 2σ(I)) 0,019 8/0,056 0 0,035 9/0,099 6 0,025 0/0,073 2
R1/wR2 (все данные) 0,022 0/0,057 3 0,041 4/0,104 6 0,026 8/0,074 6

П р и м еч а н и е. V, Z – объем элементарной ячейки и число формульных единиц в ней соответственно; dрасч – кристаллогра-
фическая плотность; μ – линейный коэффициент поглощения; R1, wR2 – факторы рассогласования; Goof – критерий качества 
уточнения структуры.

Комплекс [CuL2(Н2О)2Cl2] кристаллизуется в моноклинной сингонии, пространственная группа 
P21/c. Соединение является молекулярным моноядерным центросимметричным (рис. 3). Атом меди 
координирует две молекулы триазольного лиганда (через атом N4 триазольного цикла), две молекулы 
воды и два атома хлора. Атомы хлора, находящиеся в аксиальных позициях, наиболее удалены от атома 
меди, в то время как экваториальные связи обычные (табл. 2).

Т а б л и ц а  2 

Длины координационных связей  
в кристаллической структуре комплекса [cuL2(Н2О)2Cl2], Å

Ta b l e  2

coordination bond lengths in the crystal structure of [cuL2(Н2О)2Cl2], Å

Связь Длина

Cu1—N4, N4a 1,989 8 (7)
Cu1— O1W, O1W a 2,039 2 (7)

Cu1— Cl1, Cl1a 2,684 9 (2)
П р и м еч а н и е. Преобразование симметрии: 1 – x, 1 – y, 1 – z ( a ).

Рентгеноструктурный анализ комплекса [CuL4Cl2] показал, что при температурах 296 и 100 К он су-
ществует в различных кристаллических формах, причем обе формы кристаллизуются в триклинной про-
странственной группе P 1̅  (см. табл. 1) и являются молекулярными моноядерными центросимметричными 
с весьма близким строением комплексных молекул (рис. 4), которые имеют следующие отличия: а) фор-
ма, существующая при 100 К, обладает в два раза большей элементарной ячейкой, чем существующая 
при 296 К; б) существующая при 296 К форма имеет одну кристаллографически независимую молекулу,  

Рис. 3. Строение молекулы комплекса [CuL2(Н2О)2Cl2]  
с нумерацией атомов асимметрической ячейки
Fig. 3. The structure of complex [CuL2(Н2О)2Cl2],  

with atom numbering scheme for the asymmetric unit
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