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忆 配合物 晶体结构

标题化合物是由无水三氯化忆与少茶基锉在四氢吠喃溶剂中反应后所得的 产 物 之一
。

解得的原子坐标及键长
、

键角值列于表 � ,

表 �
。

分子结构由���
� �� � � �

�

和 � ��� � � �� 通

过其中的氯桥�
一��� � �一� �

,
�一���妇一� �结合在一起

,

这种
“

氯桥
”

在一些忆的配合物中是存

在的 “ , , , “ ,

分子结构见图 �
。

忆的立体化学接近八而体配位
,

相邻原子间 的键 角 平 均 为

��
�

�
。 ,

四个氯离子位在赤道带上
,

与中心的记同处在一个平面上
,

平均�
一
�� 键长�

�

� �  人
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与 � “� 配位的二个四氢吠喃分子位在赤道平面的上
、

下二侧
, 三砰均 �一� 距离�

, �� �人
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� �� �
,

与�
,
� ��� �
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� ��� �处在同一个平面上
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它与通过�
,
��� � �

,
���� �

,
���� �

,
� � � �

,

� �原子所处的赤道平面成��
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与配位的四氢峡喃中的氧的距

离为� �
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,
� �一� �� � � �
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� �入
,
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说明它们接近四面体配位
,
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� �� ��。� ‘�

�
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本化合物是一种不十分稳定的溶剂化化合物
,

溶剂分子四氢吠喃在结构中通过 � 与� 或

�� 相配位
,

除了配位原子氧外
,

其他原子存在一定程度的无序分布
。

所用的晶体大小�
�

� 又 �
�

� � �� 。
�

� � �
,

呈无色 片状
,

封于毛细管中
,

晶体 学 数 据是 在

�� � 一�衍射仪
�

�收集
, 。洁胞参数由�� 条反射的测量角度数值计算获得

,
� � 靶

,

�
一�� 扫描

,
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“ ,

数据经罗仑兹
、

极化及吸收因子校正后
,

其中 工� �� 的反射 � � ��条用于结

构解析和修正
。

本文于 �� � �年 � 月� � 日收到
�

苦 中国科学院科学基金资助 课题
。
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忆原子位置由帕特逊法解得
,

趣爱遭赶浮云密皮哈成法生展
,

‘

氢原子按几何学计算确定

位置
,

木参加修正坦包括在最后结构因子的计算中
,

栗用单位牙唾因子
�

’

并进行消光校正
,

结构收敛在�
� 心‘� 了飞 最后差值电子云密度图上显示没有高于。

�

�� � �
。
的峰存在
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