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犆狅（Ⅱ）（狆犿犻犱犪）（狆犻犮犪）配合物的合成与结构表征
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摘要：　通过溶液法合成一个二维Ｃｏ（Ⅱ）配合物Ｃｏ（ｐｍｉｄａ）（ｐｉｃａ）（Ｈ２ｐｍｉｄａ＝２?氨甲基?Ｎ，Ｎ′?二乙酸吡啶，

Ｈｐｉｃａ＝２?吡啶甲酸），并采用Ｘ射线单晶衍射法、红外光谱和电子光谱对配合物进行表征．结果表明：在标

题配合物中，中心原子Ｃｏ（Ⅱ）呈扭曲的Ｎ３Ｏ３ 八面体配位构型；晶体相邻分子间存在Ｃ－Ｈ…π边对面作用

和π－π相互作用，使得沿犫轴方向看，配合物形成两条平行的波浪形链条．运用Ｇａｕｓｓｉａｎ０３程序，以配合

物的晶体结构数据为模型，３２１Ｇ标准基为基组，采用 ＨＦ（Ｈａｒｔｒｅｅ?Ｆｏｃｋ）方法从头算，对晶体进行量子化学

计算，所得结果与光谱分析相符．

关键词：　２?氨甲基?Ｎ，Ｎ′?二乙酸吡啶；钴配合物；晶体结构；溶液法

中图分类号：　Ｏ６４１．４ 文献标志码：　Ａ

以杂环化合物为配体的过渡金属配合物，其配体具有多变的配位类型、丰富的拓扑结构、电子效

应、发光及磁学性质，在生物学、光学、电子、磁性功能材料中发挥重要作用［１?４］．含柔性配体的金属配合

物由于其结构新颖，理化性质优异而受到广泛研究［５?６］．合成的２?氨甲基?Ｎ，Ｎ′?二乙酸吡啶具有如下３

个优点：１）同时含有Ｏ，Ｎ易配位的杂原子；２）两个羧基中的四个氧原子能以多种模式进行配位；３）

羧基歪斜取向配位有利于形成一个螺旋结构，能满足特殊需求［７?８］．２?吡啶甲酸易于与过渡金属形成配

合物，３ｄ过渡金属原子钴有磁性且是维生素Ｂ１２的组成部分．因此，合成以２?氨甲基?Ｎ，Ｎ′?二乙酸吡

啶为主配体，２?吡啶甲酸为第二配体，过渡金属Ｃｏ（Ⅱ）作为中心原子的配合物Ｃｏ（ｐｍｉｄａ）（ｐｉｃａ）很有

意义．本文报道了Ｃｏ（ｐｍｉｄａ）（ｐｉｃａ）的合成、晶体结构与表征．

１　实验部分

１．１　主要仪器和试剂

Ｒｉｇａｋｕ１８ＫＷＲ?ＡＸＩＳＲＡＰＩＤＷｅｉｓｓｅｎｂｅｒｇＩＰ衍射仪，ＰｅｒｋｉｎＥｌｍｅｒＳｐｅｃｔｒｕｍ２０００傅里叶变换

红外光谱仪，ＥＡ１１１２ＣＨＮＳ元素分析仪，电子光谱仪．２?氨甲基吡啶（ＡＲ级），２?甲基吡啶（ＡＲ级），二

氯化钴（ＡＲ级），所有试剂均未进一步提纯．

１．２　２?吡啶甲酸的合成
［９］

在装有温度计和回流冷凝管的三口烧瓶中加入１８０ｍＬ蒸馏水及３ｍＬ２?甲基吡啶，加热搅拌，至

７０℃稳定后加入２．５ｇ的ＫＭｎＯ４．反应完全即紫色基本褪去后，重复上述加ＫＭｎＯ４ 步骤４次，然后

升温至１００℃，温度稳定后再重复上述加ＫＭｎＯ４ 步骤５次．全部加料完成后，继续加热搅拌反应１０ｈ

后趁热抽滤，用２００ｍＬ沸水洗涤４次，合并滤液得到２?吡啶甲酸钾盐．将此溶液倒入１Ｌ的圆底烧瓶

中，液体减压蒸馏至大约４０ｍＬ，趁热倒于烧杯中，稍冷后加稀盐酸调ｐＨ值至３．０２；最后，加入苯共

沸蒸馏除去残留在产物中的水，可以得到白色偏黄固体产物２?吡啶甲酸（Ｈｐｉｃａ），其产率为４９．０％．
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１．３　２?氨甲基犖，犖′?二乙酸吡啶的合成
［１，１０］

称取３ｇ的氯乙酸溶于８ｍＬ水中，３．６ｇ的ＫＯＨ溶于９ｍＬ水中，然后在冰浴搅拌下将氢氧化钾

溶液慢慢滴入氯乙酸溶液中，反应５ｍｉｎ后，将２ｍＬ的２?氨甲基吡啶溶液慢慢滴入上述碱溶液中，滴

完后放入暗处在室温下反应４８ｈ．用６ｍｏｌ·Ｌ－１的ＨＣｌ将其调至中性，减压蒸馏除去水后趁热倒于烧

杯中，冷却至５℃后，过滤，除去其中的ＫＣｌ；然后继续加入 ＨＣｌ调ｐＨ值至２．５左右时，目标产物沉

淀出来，过滤，继续将母液的ｐＨ值调到２．５左右，过滤，合并滤饼的物质．最后用热水／甲醇混合溶液

进行重结晶，可以得到２?氨甲基Ｎ，Ｎ′二乙酸吡啶（Ｈ２ｐｍｉｄａ），其产率为７８．６％．

１．４　配合物犆狅（狆犿犻犱犪）（狆犻犮犪）的合成

称取１４ｍｇ（０．０５ｍｍｏｌ）六水合二氯化钴（ＣｏＣｌ２·６Ｈ２Ｏ），６ｍｇ（０．０５ｍｍｏｌ）２?吡啶甲酸和１１ｍｇ

（０．０５ｍｍｏｌ）Ｈ２ｐｍｄａ分别溶于１０ｍＬ甲醇中，分别过滤后，将滤液混合，加盖静置２０ｄ，可得红色柱状

结晶，其产率为４１％．元素分析按Ｃ１６Ｈ１４Ｎ３Ｏ６Ｃｏ（４０３．２３）计算，其计算值：Ｃ为４７．６６％，Ｈ为３．５０％，

Ｎ为１０．４２％；实测值：Ｃ为４７．４３％，Ｈ为３．３９％，Ｎ为１０．５５％．

１．５　晶体结构测定

选取尺寸大小为０．２５０ｍｍ×０．２００ｍｍ×０．１８０ｍｍ的单晶，采用 Ｍｏ靶Ｋα 射线（λ＝０．０７１０７３

ｎｍ），于２９３（２）Ｋ，３．１７°≤θ≤２７．４８°范围内收集到全部衍射点１１５６０个，独立衍射点３５８５个，用犐＞

２σ（犐）的２３８个可观察衍射点进行结构修正，衍射强度经犔ｐ因子校正，用直接法解出初始结构模型；对

所有非氢原子坐标和各向异性温度因子进行全矩阵最小二乘法修正，化合物的氢原子坐标由差值

Ｆｏｕｒｉｅｒ合成法或理论加氢找出．氢原子的坐标和各向同性温度因子参加最小二乘法修正，最终收敛于

末轮优化的最大参数位移（Δ／σ）ｍａｘ＝０．０００，最大及最小残余峰 Δρｍａｘ，Δρｍｉｎ分别为４４８，－４１４ｅ·

ｎｍ－３，权重狑＝［σ
２（犉ｏ

２）＋（０．０７０７００犘）２＋０．６３８０００犘］－１，犘＝（犉ｏ
２＋２犉ｃ２）／３．所有计算均采用

ＳＨＥＬＸＬ９７软件在５８６／ＰＣ计算机上进行．

表１为标题配合物的主要晶体学数据；表２，３分别是标题配合物的主要键长（犾）和键角（φ）数据．表

１中：犕ｒ为相对分子质量；犜为测试环境温度；犇ｃａｌｃ晶体密度计算值；犣为单位晶胞中所含分子个数；μ
为吸收系数；犚，犚ｗ 分别为非权重和权重残差因子；犚ｉｎｔ为等效衍射点的等效性；狑为权重；犪，犫，犮为晶胞

的棱边长；犞 为晶胞体积；μ为吸收系数；ＧＯＦ（ｇｏｏｄｎｅｓｓｏｆｆｉｔｏｎ）为拟合优度值．

表１　配合物Ｃｏ（ｐｍｄａ）（ｐｉｃａ）的晶体学数据

Ｔａｂ．１　ＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃｄａｔａａｎｄｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒＣｏ（ｐｍｄａ）（ｐｉｃａ）

分子式 Ｃ１６Ｈ１４Ｎ３Ｏ６Ｃｏ 犣 ４ 观测数据 ３５８５

犕ｒ ４０３．２３ 犉（０００） ８２４ 特征数 ２３８

犜／Ｋ ２９３（２） 犇ｃａｌｃ／ｇ·ｃｍ
－３ １．７０７ 犚１［犐＞２σ（犐）］ ０．０４５２

晶系 单斜 μ（ｍｍ
－１） １．１３６ 狑犚２［犐＞２（犐）］ ０．１１５４

空间群 犘２１／狀 形状 棱柱体 犚１（ａｌｌｄａｔａ） ０．０５７９

犪／ｎｍ ０．８０７４５（６） 颜色 红色 狑犚２（ａｌｌｄａｔａ） ０．１２５０

犫／ｎｍ １．７５２５０（１） ＧＯＦ １．０３３ 晶胞尺寸／ｍｍ×ｍｍ×ｍｍ ０．２５０×０．２００×０．１８０

犮／ｎｍ １．１１７４０（９） 犺ｍａｘ～ｍｉｎ －１０～１１０ （Δ／σ）ｍａｘ ０．０００

α／（°） ９０ 犽ｍａｘ～ｍｉｎ －１７～２２ Δρｍａｘ，Δρｍｉｎ／ｅ·ｎｍ
－３ ４４８，－４１４

β／（°） ９７．１０４（３） 犾ｍａｘ～ｍｉｎ －１４～１４ 狑Ａ ０．０７０７００

γ／（°） ９０ 全部衍射点 １１５６０ 狑Ｂ ０．６３８０００

犞／ｎｍ３ １．５６９０（２） 独立衍射点 ３５８５ 犚ｉｎｔ ０．０３４３

表２　标题配合物的主要键长

Ｔａｂ．２　Ｓｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓｆｏｒｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｌｅｘ

键 犾／ｎｍ 键 犾／ｎｍ 键 犾／ｎｍ 键 犾／ｎｍ

Ｃｏ（１）－Ｏ（３） ０．１８７８３（２）Ｃｏ（１）－Ｏ（１）０．１８９１０（２） Ｃｏ（１）－Ｏ（６） ０．１９０６８（２）Ｃｏ（１）－Ｎ（３）０．１９１００（２）

Ｃｏ（１）－Ｎ（１） ０．１９１７０（２）Ｃｏ（１）－Ｎ（２）０．１９２８０（２） Ｏ（６）－Ｃ（１６） ０．１２９４０（４）Ｏ（３）－Ｃ（１０）０．１２９１０（３）

Ｏ（１）－Ｃ（８） ０．１３０２０（３）Ｎ（３）－Ｃ（１５）０．１３３４０（３） Ｎ（３）－Ｃ（１１） ０．１３５００（３） Ｎ（１）－Ｃ（５） ０．１３４４０（３）

Ｎ（１）－Ｃ（１） ０．１３４７０（３）Ｏ（４）－Ｃ（１０）０．１２１８０（３） Ｎ（２）－Ｃ（６） ０．１４９３０（３） Ｎ（２）－Ｃ（９） ０．１４９７０（３）

Ｎ（２）－Ｃ（７） ０．１５０２０（３）Ｃ（１６）－Ｏ（５）０．１２２００（４）
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表３　标题配合物的主要键角

Ｔａｂ．３　Ｓｅｌｅｃｔｅｄａｎｇｌｅｓｆｏｒｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｌｅｘ

键 φ／（°） 键 φ／（°） 键 φ／（°）

Ｏ（３）－Ｃｏ（１）－Ｏ（１） ９１．３２（８） Ｏ（３）－Ｃｏ（１）－Ｏ（６） １７８．５４（８） Ｏ（１）－Ｃｏ（１）－Ｏ（６） ８９．９４（９）

Ｏ（３）－Ｃｏ（１）－Ｎ（３） ９４．３０（９） Ｏ（１）－Ｃｏ（１）－Ｎ（３） ９０．３５（８） Ｏ（６）－Ｃｏ（１）－Ｎ（３） ８４．９５（９）

Ｏ（３）－Ｃｏ（１）－Ｎ（１） ８９．５２（８） Ｏ（１）－Ｃｏ（１）－Ｎ（１） １７２．８６（８） Ｏ（６）－Ｃｏ（１）－Ｎ（１） ８９．３２（９）

Ｎ（３）－Ｃｏ（１）－Ｎ（１） ９６．６６（９） Ｏ（３）－Ｃｏ（１）－Ｎ（２） ８８．７６（８） Ｏ（１）－Ｃｏ（１）－Ｎ（２） ８６．５６（８）

Ｏ（６）－Ｃｏ（１）－Ｎ（２） ９２．０５（９） Ｎ（３）－Ｃｏ（１）－Ｎ（２） １７５．７０（８） Ｎ（１）－Ｃｏ（１）－Ｎ（２） ８６．３７（９）

Ｃ（１６）－Ｏ（６）－Ｃｏ（１） １１４．７３（２） Ｃ（１０）－Ｏ（３）－Ｃｏ（１） １１５．０８（２） Ｃ（８）－Ｏ（１）－Ｃｏ（１） １１２．８１（２）

Ｃ（１５）－Ｎ（３）－Ｃ（１１） １２０．４（２） Ｃ（１５）－Ｎ（３）－Ｃｏ（１） １２７．２２（２） Ｃ（１１）－Ｎ（３）－Ｃｏ（１） １１２．１７（２）

Ｃ（１５）－Ｎ（３）－Ｃｏ（１） １２７．２２（２） Ｃ（１１）－Ｎ（３）－Ｃｏ（１） １１２．１７（２） Ｃ（５）－Ｎ（１）－Ｃｏ（１） １２７．７１（２）

Ｃ（１）－Ｎ（１）－Ｃｏ（１） １１２．２３（２） Ｃ（６）－Ｎ（２）－Ｃｏ（１） １０５．７５（２）

图１　标题配合物的椭球图

Ｆｉｇ．１　ＯＲＴＥＰｄｉａｇｒａｍｏｆｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｌｅｘ

２　结果与讨论

２．１　晶体结构描述

图１为标题配合物的三维分子结构图．在标题配合物

中，钴原子的周围由１个配体ｐｍｉｄａ
２－中的Ｎ（１）和Ｎ（２），

两个羧酸根中的Ｏ（１），Ｏ（３），另一配体ｐｉｃａ
－中的Ｎ（３），

羧酸根中的Ｏ（６）配位，形成畸变的八面体构型．钴原子与

ｐｍｉｄａ
２－中的氮原子配位键Ｃｏ（１）－Ｎ（１），Ｃｏ（１）－Ｎ（２）的

键长分别为０．１９１７０（２），０．１９２８０（２）ｎｍ，Ｃｏ（１）－Ｏ（１），

Ｃｏ（１）－Ｏ（３）的键长分别为０．１８９００（２），０．１８７８３（２）

ｎｍ，比配合物｛Ｎａ［Ｃｏ３（ｐｍｉｄａ）３（Ｈ２Ｏ）３］（Ｈ２Ｏ）｝ＣｌＯ４ 的

Ｃｏ－Ｎ键长（０．２１３００（３），０．２２０４０（２）ｎｍ），Ｃｏ－Ｏ键长

（０．２０７４０（２），０．２０６８０（２）ｎｍ）
［１１］短．原子Ｎ（１），Ｏ（１）占据两个轴向位置，与金属原子Ｃｏ配位的配

位键Ｎ（１）－Ｃｏ（１）和Ｏ（１）－Ｃｏ（１）组成的极轴变短，使得八面体发生畸变．原子Ｎ（２），Ｎ（３），Ｏ（３）和

Ｏ（６）与金属原子Ｃｏ配位组成了共面性非常好的赤道平面（各原子与最小二乘平面距离的平均偏差为

０．００３５７ｎｍ）．钴原子与ｐｉｃａ
－的吡啶氮原子配位键Ｃｏ（１）－Ｎ（３）的键长（０．１９１００（２）ｎｍ），Ｃｏ－Ｏ

的键Ｃｏ（１）－Ｏ（６）键长（０．１９０６８（２）ｎｍ）比配合物｛［Ｃｏ（ｐｍｉｄａ）（Ｈ２Ｏ）］·Ｈ２Ｏ｝狀 的Ｃｏ－Ｎ键键长

（０．２１５８１（１２）ｎｍ），Ｃｏ－Ｏ键键长（０．２０８６８（１１）ｎｍ）
［１１］短．配合物中钴原子与ＮＯ的配位形成了４

个五元螯合环．

如图２所示，分子中存在面对面的π－π相互作用和Ｃ－Ｈ…π边对面作用，相邻两分子吡啶环间的

面间距为０．３５４２ｎｍ，Ｃ－Ｈ…π键作用距离为０．２８５５ｎｍ．正是由于晶体结构中Ｃ－Ｈ…π边对面作

用和π－π相互作用的存在，使得沿犫轴方向，配合物构成了两条平行的波浪形链条，如图３所示．

图２　分子间Ｃ－Ｈ…π和π－π作用 图３　标题配合物沿犫轴方向的积图

Ｆｉｇ．２　（π－π）ａｎｄ（Ｃ－Ｈ…π） Ｆｉｇ．３　Ｐａｃｋｉｎｇａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔｏｆ　

ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ｔｈｅｔｉｔｌｅｃｏｍｐｌｅｘａｌｏｎｇ犫ａｘｉｓ　　

２．２　红外光谱分析

采用ＫＢｒ压片，选择４０００～４００ｃｍ
－１波段对样品进行测试，其红外光谱（ＦＴＩＲ）如图４所示．由
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图４可知：配位剂中的Ｃ＝Ｏ伸缩振动特征吸收峰出现在１７７１ｃｍ－１处．与配合物对应的数值（６５６

ｃｍ－１）相比，明显向低波频方向移动了，说明羰基上的氧原子参与了与金属原子的配位后发生了红移．

２．３　紫外?可见光谱分析

将配体和配合物粉末在１９０～６００ｎｍ范围内以２ｎｍ·ｓ
－１扫描，其紫外?可见光谱（ＵＶ?Ｖｉｓ）如图５

所示．由图５可知：配体Ｈ２ｐｍｉｄａ及配位化合物在２００～２１０ｎｍ处之间有吸收峰，这可归属为吡啶芳环

中烯键π电子π－π
跃迁所产生的Ｅ带；在３０５ｎｍ附近有一宽的吸收峰，可归属为芳环的π－π跃迁

所产生的Ｂ带，且吡啶环上有发色基团取代，使得Ｂ带λｍａｘ显著红移．配位剂与配合物的出峰位置及形

状基本相同，表明金属对配位剂紫外吸收峰的位置基本上不产生影响．

　图４　Ｈ２ｐｍｉｄａ和Ｃｏ（ｐｍｉｄａ）（ｐｉｃａ）的红外光谱图　　　图５　Ｈ２ｐｍｉｄａ和Ｃｏ（ｐｍｉｄａ）（ｐｉｃａ）的紫外?可见谱图

　　Ｆｉｇ．４　ＦＴＩＲｏｆＨ２ｐｍｉｄａａｎｄＣｏ（ｐｍｉｄａ）（ｐｉｃａ）　　Ｆｉｇ．５　ＵＶ?ＶｉｓｓｐｅｃｔｒａｏｆＨ２ｐｍｉｄａａｎｄＣｏ（ｐｍｉｄａ）（ｐｉｃａ）

２．４　电子结构

采用Ｇａｕｓｓｉａｎ０３程序，以配合物和配体的晶体结构数据作为分子模型，３２１Ｇ标准基为基组，运

表４　主要键的 Ｍｕｌｌｉｋｅｎ重叠布居数

Ｔａｂ．４　Ｍｕｌｌｉｋｅｎｐｏｐｕｌａｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅｍａｉｎｂｏｎｄｓ

键 狀Ｍｕｌｌｉｋｅｎ 键 狀Ｍｕｌｌｉｋｅｎ

Ｃｏ（１）－Ｎ（１） ０．０９８ Ｃｏ（１）－Ｏ（１） ０．２０３

Ｃｏ（１）－Ｎ（２） ０．１０９ Ｃｏ（１）－Ｏ（３） ０．１９６

Ｃｏ（１）－Ｎ（３） ０．１２６ Ｃｏ（１）－Ｏ（６） ０．２０４

用Ｈ?Ｆ（Ｈａｒｔｒｅｅ?Ｆｏｃｋ）方法从头算，对标题配合

物进行量子化学计算．主要键的 Ｍｕｌｌｉｋｅｎ重叠布

居数（狀Ｍｕｌｌｉｋｅｎ）和主要原子的净电荷数（狀），分别如表

４，５所示．此外，配位剂Ｈ２ｐｍｉｄａ和配合物Ｃｏ（ｐｍｉ

ｄａ）（ｐｉｃａ）分子的偶极矩（μ）分别为２２．６×１０
－３０，

４２．８７×１０－３０Ｃ·ｍ．

由表４可见：配键中配合物的Ｃｏ（１）－Ｏ（６）Ｍｕｌｌｉｋｅｎ重叠布居数最大，其值为０．２０４，键最强，而

Ｃｏ（１）－Ｏ（１）次之，其值为０．２０３，且Ｃｏ与Ｏ的配位键比Ｃｏ与Ｎ的强，中心原子Ｃｏ对吡啶环的影响

较大．这与电子光谱中配合物的吡啶芳环中烯键π电子π－π
跃迁所产生的的Ｅ带相对于纯配体红

移的结果是一致的（１９４ｎｍ红移至２０７ｎｍ），但中心原子与配体的配位很弱．

表５　主要原子的净电荷数

Ｔａｂ．５　Ｎｅｔｃｈａｒｇｅｓｏｆｔｈｅｍａｉｎａｔｏｍｓ

原子 配位剂 配合物 原子 配位剂 配合物 原子 配位剂 配合物

Ｃｏ（１） － １．２３４ Ｃｏ（６） － －０．４６１ Ｏ（１） －０．２４２ －０．４６３

Ｃｏ（３） －０．２５８ －０．４５４ Ｎ（１） －０．２３７ －０．３２０ Ｏ（２） －０．３１５ －０．３４５

Ｃｏ（４） －０．３０９ －０．３３４ Ｎ（２） －０．２３５ －０．３２２

Ｃｏ（５） － －０．３０９ Ｎ（３） － －０．３３７

　　由表５可见：配体中的羧基氧Ｏ（１），Ｏ（３），Ｏ（６）脱氢后与Ｃｏ键合，电子云密度增加近１倍；而

Ｈ２ｐｍｉｄａ中未参与配位的羧基氧Ｏ（２）和Ｏ（４）电子云密度增加不多，配位原子Ｎ（１）和Ｎ（２）电子云密

度增加，这是由于共轭的效果．从表５还可知：纯配体和配合物分子均有极性，但配合物的偶极矩大于

配体的偶极矩，对称性较低．

３　结束语

以甲醇为溶剂，采用溶液法合成含２?氨甲基?Ｎ，Ｎ′?二乙酸吡啶和２?吡啶甲酸混合配体的Ｃｏ（Ⅱ）

５５第１期　　　　　　　　　饶小金，等：Ｃｏ（Ⅱ）（ｐｍｉｄａ）（ｐｉｃａ）配合物的合成与结构表征



配合物Ｃｏ（ｐｍｉｄａ）（ｐｉｃａ），配合物中钴原子与配体中的Ｎ，Ｏ杂原子配位形成了４个五元螯合环．中心

金属原子Ｃｏ呈畸变的八面体配位构型．采用 Ｇａｕｓｓｉａｎ０３程序，ＨＦ（Ｈａｒｔｒｅｅ?Ｆｏｃｋ）方法对配体

Ｈ２ｐｍｄａ和配合物进行量子化学计算，所得结果与光谱实验相符．
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ｍｅｍｂｅｒｅｄｒｉｎｇｓ．ＴｈｅｒｅａｒｅｔｗｏｃｈａｉｎｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｔｈｒｏｕｇｈｔｈｅＣ－Ｈ…πａｎｄπ?πｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｓｉｎｔｈｅｎｅｉｇｈｂｏｒｉｎｇｌｉｇａｎｄｓ．

Ｔｈｅａｂ?ｉｎｉｔｉｏＧａｕｓｓｉａｎ０３ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｗｉｔｈＨａｒｔｒｅｅ?Ｆｏｒｋｍｅｔｈｏｄｓｈｏｗｅｄｔｈａｔｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｋｅｅｐｉｎｌｉｎｅｗｉｔｈｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｐｅｃ

ｔｒａ．

犓犲狔狑狅狉犱狊：　Ｎ?（２?Ｐｙｒｉｄｙｌｍｅｔｈｙｌ）ｉｍｉｎｏｄｉａｃｅｔｉｃａｃｉｄ；ｃｏｂａｌｔｃｏｍｐｌｅｘｅｓ；ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ；ｓｏｌｕｔｉｏｎｍｅｔｈｏｄ
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