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Асимметричная ячейка комплекса [Cu(NCS)2L4]  L включает катион меди(II), пять молекул три-
азольного лиганда и два тиоцианатных аниона (рис. 5, а). Все атомы находятся в общих позициях. 
Одна из пяти молекул триазола не координирована металлом. Катион меди имеет октаэдрическое 
окружение из четырех атомов азота N4 четырех триазольных лигандов и из двух атомов азота двух 
анионов NCS–. Длины координационных связей Cu — N с триазольными лигандами имеют обычные 
значения, а связи с атомами азота тиоцианатных анионов являются более длинными и обеспечивают 
образование вытянутого октаэдра (табл. 4). 

Т а б л и ц а  4 

Длины координационных связей в структуре [Cu(NCS)2L4]  L

Ta b l e  4

Coordination bond lengths in the structure of [Cu(NCS)2L4]  L

Связь Длина, Å

Cu1 — N24 2,0278(8)

Cu1 — N14 2,0305(9)

Cu1 — N44 2,0432(9)

Cu1 — N34 2,0504(9)

Cu1 — N2 2,3453(9)

Cu1 — N1 2,4583(10)

В структуре комплекса [Cu(NCS)2L4]  L некоординированные молекулы лиганда удерживаются водо-
родной связью C33 — H33……N54 атомов водорода триазольного цикла комплексной молекулы с атомом 
азота гетероцикла некоординированной молекулы. В кристаллической структуре комплекса существуют 
также неклассические внутримолекулярные водородные связи C — H……N и C — H……S атомов водорода 
триазольных циклов с атомами азота и серы тиоцианатных анионов. 

Рис. 5. Молекула комплекса и некоординированная молекула лиганда в структуре [Cu(NCS)2L4]  L (а)  
и проекция кристаллической структуры вдоль оси b (б) (атомы водорода не показаны)

Fig. 5. Complex molecule and non-coordinated ligand molecule in the structure of the [Cu(NCS)2L4]  L (a)  
and projection of the crystal structure along the b axis (b) (hydrogen atoms are omitted)


