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摘要  设计并成功合成了 2 种新颖的以类蝎型吡唑衍生物为配体的超分子配合物[Co2(HL1)2- 

(seb)(H2O)]·2.5H2O (1)和[Cu(H2L
2)(ox)]·H2ox·MeOH (2) (H2L

1=2,6-二(5-苯基-1H-吡唑-3-基)

吡啶, H2seb=癸二酸, H2L
2=2,6-二(5-甲基-1H-吡唑-3-基)吡啶, H2ox=草酸), 并通过元素分析、

红外光谱、紫外光谱﹑X 射线粉末衍射(PXRD)和 X 射线单晶结构分析对标题配合物进行了表

征. 结构分析表明, 在配合物 1 和 2 中, 配体 H2L
1 和 H2L

2 的配位模式不同, 其中 H2L
1 以

μ2−η
1−η1− η1−η1模式与金属相连, 而 H2L

2以 μ1−η
1−η1−η1的模式与金属相连; 癸二酸和草酸的

配位模式也不同, 其中癸二酸作为单齿配体, 草酸作为二齿配体; 配合物 1 通过 CH···O, 

OH···O, NH···O 氢键, 形成二维网络层状结构, 而配合物 2 通过 CH···O, OH···O, NH···O

氢键, 形成一维链状结构. 此外还对标题配合物的热稳定性进行了详细的分析.  
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从 1968 年首次合成吡唑以来, 吡唑和吡唑基衍

生物由于具有潜在的生物活性以及配位能力 , 被广

泛应用于药物、染料和过渡金属以及稀土有机荧光材

料中[1~4]. 另外, 含吡唑的化合物具有很好的除草、杀

虫和杀菌的活性, 并具有高效、低毒和吡唑环上取代

基 多 方 位 变 换 的 特 性 ,  在 农 药 中 己 得 到 了 广 泛 应

用 [5,6], 所以吡唑和吡唑类衍生物的研究得到了进一

步的发展. 近年来, 2,6-二(吡唑基)吡啶类化合物及其

金属配合物的合成、性质及应用受到了很多学者的关

注[7~11]. 由于这类配体具有较大的-共轭体系、平面

性好、结构稳定等优点, 有利于电子和能量的传递. 

此外 , 这类配体的合成方法简单 , 与金属的配位能 

力强, 因此, 很多学者研究了 2,6-二(吡唑基)吡啶衍

生物和金属配合物的合成、结构以及其催化活性、磁

性、荧光和紫外等性质[12~16]. 虽然人们对此类配体及

配合物的研究已经十分深入, 但是针对某些 2,6-二

(吡唑基)吡啶衍生物, 如 2,6-二(3-吡唑基)吡啶类衍

生物(如图 1)的金属配合物的研究却很少. 目前, 用

该类配体合成的配合物也只有 Cu, Ag, Cd 和 Zn

等[17~19]. 特别是以 2, 6-二(3-吡唑基)吡啶类衍生物为

第一配体 , 以柔性二羧酸为第二配体的类刚柔金属

配合物尚未见报道. 在此, 我们选择了以 2,6-二(5-苯

基-1H-吡唑-3-基)吡啶和 2,6-二(5-甲基-1H-吡唑-3- 

基)吡啶为第一配体 , 以癸二酸和草酸为第二配体 , 

设计合成了 2 个新的配合物[Co2(HL1)2(seb)(H2O)]· 

2.5H2O (1)和[Cu(H2L
2)(ox)]·H2ox·MeOH (2), 并对

所得配合物的合成、结构、光谱及热稳定性进行了  

研究. 
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图 1  2, 6-二(3-吡唑基)吡啶类衍生物的骨架结构 

1  实验 

(ⅰ) 仪器与试剂.  JASCO FT/IR-480 型傅里叶

变换红外光谱仪(200~4000 cm−1, KBr 压片), JASCO 

V-570 紫外光谱仪(200~1100 nm), P·E·240C 型元素

分析仪, Bruker AXS SMART APEX II CCD 型 X 射线

单晶衍射仪, BrukerAdvance·D8 型 X 射线粉末衍射仪, 

热分析数据用 Perkin Elmer Diamond TG/DTA 型热分

析仪测定 , 所用试剂均为分析纯 . 而 2,6-二(5-苯基

-1H-吡唑-3-基)吡啶和 2,6-二(5-甲基-1H-吡唑-3-基)吡

啶根据参考文献[4,18,20]合成. 

(ⅱ) 配合物的合成.  配合物[Co2(HL1)2(seb)- 

(H2O)]·2.5H2O (1)的合成: 将 CoCl2·6H2O(0.0242 g, 

0.1 mmol), H2L
1(0.0365 g, 0.1 mmol)和癸二酸(0.2002 g, 

0.99 mmol)溶于 10 mL H2O 和 3 mL DMF 的混合溶剂

中, 在室温下搅拌 4～5 h, 然后将反应混合物装入带

有聚四氟乙烯内衬的不锈钢反应釜中, 于 160℃烘箱

内静止放置 3 d 后取出, 逐渐冷却至室温, 产物经过

过滤和蒸馏水洗涤, 在室温下干燥, 得到红棕色块状

晶体. 称重: 0.015 g, 产率: 27.27% (以 Co 为基准计

算). 元素分析(％ , 计算值): C, 60.70(60.76); H, 

4.95(4.97); N, 12.63(12.66). 红外数据(KBr 压片, ):  

3404, 3116, 3062, 2926, 2851, 1610, 1570, 1451, 1407, 
1387, 1286, 1110, 1077, 1018, 969, 813, 797, 760, 696, 
536, 424 cm1. 

配合物[Cu(H2L2)(ox)]·H2ox·MeOH (2)的合成: 

将 CuAc2·H2O (0.02 g, 0.1 mmol), H2L
2 ( 0.0239 g, 0.1 

mmol)和草酸(0.02 g, 0.22 mmol)溶于 10 mL 甲醇, 2 mL 

H2O 和 1 mL DMF 的混合溶剂中, 搅拌 3~4 h, 得蓝

绿色浑浊液, 过滤, 在室温下静止几天得到绿色针状

晶体. 称重: 0.005 g, 产率: 0.098% (以 Cu 为基准计

算). 元素分析(％, 计算值): C, 42.23(42.11); H, 3.77 

(3.70); N, 13.68(13.65). 红外数据(KBr 压片, ): 3409, 

3126, 3061, 2967, 2925, 1644, 1614, 1575, 1457,  

1405, 1296, 1124, 1033, 820, 801,719, 495, 386 cm1. 

(ⅲ) X 射线单晶结构测定 .  选择晶体大小为

0.28 mm  0.16 mm  0.11 mm 的配合物 1 和大小为

0.40 mm  0.09 mm  0.08 mm 的配合物 2 的单晶, 分

别在 Bruker AXS Smart APEX II CCD 仪器上、Mo K
光源( = 0.71073 Å)、室温下收集单晶的衍射数据. 

对配合物 1, 共收集到 13054 个衍射点, 其中独立衍

射点 9251 个, 强点 5541 个(I > 2σ( I ))用于结构解析; 

对配合物 2, 共收集到 7934 个衍射点, 其中独立衍射

点 2671 个, 强点 1940 个(I > 2σ( I ))用于结构解析. 衍

射强度数据经 Lp 因子校正, 晶体结构由直接法和差

值 Fourier 合成法解出. 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, 氢原子

(不包括水分子上的氢原子)坐标由理论加氢程序确

定 , 水分子上的氢原子坐标是通过查傅里叶图找到

的, 其中配合物 1 中 C47~C56 经过了无序处理. 所有

计算均用 SHELX-97 程序[21]在 Pentium(III) PC 计算

机上进行的. 配合物 1 和 2 的晶体学参数列于表 1, 

其键长列于表 2 (键角见表 S1), 配合物 1 和 2 的分子

结构及氢键图均用 Diamond 3.2 程序画出. 

表 1  配合物 1 和 2 的晶体学数据 

配合物 1 2 

分子式 C56H55N10O7.5Co2 C18H19N5O9Cu 

分子量 1105.96 512.93 

晶系 Triclinic Monoclinic 

空间群 P-1 C2/c 

a (Å) 12.363(4) 15.234(4) 

b (Å) 14.589(4) 20.377(4) 

c (Å) 16.957(5) 13.835(3) 

 (  ) 65.336(4) 90 

 (  ) 78.177(4) 119.997(3) 

γ (  ) 72.909(4) 90 

V (Å3) 2644.7(13) 3719.4(15) 

Z 2 8 

密度  (g cm3) 1.389 1.832 

 (mm1) 0.691 1.245 

F (000) 1150 2103 

收集数据/独立衍 13054/9251 7934/2671 

强点 (I > 2(I )) 5541 1940 

晶体尺寸 0.28 mm0.16 mm 
0.11 mm 

0.40 mm0.09 mm 
0.08 mm 

GOF 值 0.994 1.027 

数据/限制/参数 9251/554/758 2671/0/289 

R1 [I>2σ(I )]a) 0.0561 0.0463 

wR2[I>2σ(I )]a) 0.1281 0.1145 

所有数据 R1
b) 0.1071 0.0697 

所有数据 wR2
b) 0.1554 0.1301 

a) R1 =  Fo  Fc / Fo , wR2 ={[w(Fo
2Fc

2)2] / [w(Fo
2)2]}1/2;  

[Fo> 4 (Fo)]. b) 基于所有反射数据 
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表 2  配合物 1 和 2 的主要键长(Å) 

配合物 1 

Co1-O1 1.976(3) Co1-N3 2.058(3) Co1-N4 2.170(3) 

Co1-N10 2.003(3) Co1-N2 2.143(3) Co2-O2 2.052(3) 

Co2-N5 2.018(3) Co2-N8 2.050(3) Co2-N7 2.127(3) 

Co2-N9 2.132(3)     

配合物 2 

Cu-N3 1.962(4) Cu-N2 1.995(4) Cu-O1 2.150(3) 

Cu-O2 1.994(3) Cu-N4 1.996(4)   

 

2  结果与讨论 

2.1  合成及性质 

配合物 1 在高温 160℃, 以水和 DMF 的混合溶

液为溶剂的条件下合成; 配合物 2 在室温, 以水﹑甲

醇和 DMF 的混合溶液为溶剂的条件下, 通过自然挥

发得到 . 但由于合成其配合物的原料混合以后溶解

性不好, 所以部分原料未参与反应, 从而造成产率很

低. 配合物 1 难溶于甲醇﹑乙醇和水, 溶于 DMF 和

DMSO; 配合物 2 溶于水﹑甲醇﹑乙醇﹑DMF 和

DMSO 等溶剂. 

2.2  红外光谱 

配合物 1 和 2 的红外光谱(见图 S1 和 S2)表明, 在

3300~3600 cm1 范围内有 1 个宽的吸收峰, 归属为

-O-H 的振动峰, 峰位分别在 3404 和 3409 cm1 处. 

对于配合物 1, 在 3116 和 3062 cm1 处的吸收峰

分别归属为吡唑环上的N-H 伸缩振动峰和芳环上的

C-H 振动峰; 在 2926 和 2851 cm1 处的吸收峰归属为

柔性长链酸上-CH2-的特征峰; 羧基不对称性伸缩振

动峰(asCOO-)和其对称性伸缩振动峰(sCOO-), 分别出

现在 1676~1509 cm1 和 1407~1386 cm1 处, 而在

1610, 1570, 1451, 1286 和 1018 cm1 处的吸收峰归属

为吡唑和吡啶环的特征峰 . 由于羧基的不对称性伸

缩振动峰和吡唑、吡啶环上的C=C 和C=N 的伸缩振动

特征峰都在 1676~1509 cm1 处, 有部分重合, 所以此

处的峰比较宽; 在 536 和 424 cm1 处的吸收峰分别归

属为 Co–N 和 Co–O 伸缩振动峰. 

对于配合物 2, 在 3126 和 3061 cm1 处的吸收峰

分别归属为吡唑环上的N-H 和芳环上的C-H 伸缩振动

峰; 在 2967 和 2925 cm1 处的吸收峰归属为甲基上的

νC-H 的特征峰; 羧基不对称性伸缩振动峰(asCOO-)和

其对称性伸缩振动峰(sCOO-)分别出现在 1718~1534 

cm1 和 1425~1385 cm1 处, 而在 1614, 1575, 1457, 

1296 和 1033 cm1 处的吸收峰归属为吡唑和吡啶环的

振动特征峰 , 由于羧基的不对称性伸缩振动峰和吡

唑、吡啶环上的C=C 和C=N 的振动特征峰都在 1718~ 

1534 cm1 处, 有部分重合, 所以此处的峰比较宽; 在

495 和 386 cm1 处的吸收峰分别归属为 Cu–N 和

Cu–O 伸缩振动峰. 

2.3  紫外光谱 

配合物的紫外光谱表明, 对于配合物 1 在 λmax = 

258 nm 处的吸收归属为配体自身的 π–π*电子跃迁, 

在 λmax=336, 464 nm 处的吸收峰归属为电子由配体到

金属 d 轨道的荷迁移(LMCT), 在 λmax=582, 802 nm 

处的吸收峰归属为金属 Co(II)的 d-d*跃迁, 其中在 802 

nm 处的峰劈裂为 2 个峰, 分别位于 792 和 812 nm 处; 

而对于配合物 2, 位于 λmax=256 nm 处的吸收峰归属

为配体自身的–*电子跃迁, 在 λmax= 336 nm 处的吸

收 峰 归 属 为 电 子 由 配 体 到 金 属 d 轨 道 的 荷 迁 移

(LMCT), 另外, 在 λmax=702 nm 处的吸收峰归属为金

属 Cu 的 d-d*跃迁. 

2.4  配合物的结构 

(1) [Co2(HL1)2(seb)(H2O)]·2.5H2O (1).  X 射线

晶体学研究表明, 配合物 1 的结构属于三斜晶系, P-1

空间群. 在其不对称结构单元中存在 2 个都是五配位

的金属 Co(Ⅱ)离子, 2 个 HL1配体, 1 个 seb2配体,   

1 个配位水分子和 2.5 个游离的水分子. 从图 2 可以

看出, 2 个金属 Co(II)的配位环境有些不同, Co1 与来

自配位水上的 1 个 O 原子(O1)和来自 2 个 HL1配体

中的 4 个 N 原子(N2, N3, N4, N10)配位形成 1 个扭曲

的三角双锥几何构型; Co2 与来自癸二酸上的 1 个 O

原子(O2)和来自 2 个 HL1配体 4 个 N 原子(N5, N7, N8, 

N 9 ) 配 位 也 形 成 1 个 扭 曲 的 三 角 双 锥 几 何 构 型 . 

O−Co−N 和 N−Co−N 的键角范围分别是 93.73(13)°~ 

129.75(14)°, 75.60(13)°~152.85(12)°; Co−O 和 Co−N

键的平均键长分别为 2.014(3)和 2.088(3) Å, 这些都

与相类似的钴的配合物中的 Co−O 和 Co−N 键长相一

致[22]. 在配合物 1 中每个 HL1配体均采用 μ2−η
1−η1− 

η1−η1 桥连模式与 2 个 Co 原子相连, 而癸二酸中的 2 
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图 2  配合物 1 中金属 Co 的配位环境 

 

图 3  配合物 1 通过氢键在 ab 平面内形成二维网络结构(a)

和配合物 1 的氢键连接方式(b) 

个羧基, 其中一端采用 μ1−η
1 与 Co 原子配位, 另一端

未发生配位. 另外, 配合物 1 存在 6 种类型的氢键(图

3), 其键长和键角列于表 S2. 氢键类型分别为: (ⅰ) 

游离水之间: O2W−H2B···O1W, O3W−H3C···O1W, 

O2W−H2C···O3W; (ⅱ) 游离水和癸二酸羧基上的氧

之间: O1W−H1E···O2, O3W−H3B···O5; (ⅲ) 配位水

与癸二酸羧基上的氧之间: O1−H1D···O2, O1−H1C··· 

O5; (ⅳ) 游离水和配体 H2L
1 上的氮之间: N6−H6A··· 

O3W; (ⅴ) 癸二酸羧基上未配位的氧和配体 HL1上

的氮之间: N1−H1A···O4; (ⅵ) 癸二酸羧基上未配位

的氧和配体 HL1上的碳之间: C34−H34A···O3, C5− 

H5B···O4. 相邻的分子通过上述氢键形成无限的一

维链状结构, 链与链之间再通过(ⅵ)中的 O3−H34A··· 

C34 氢键形成二维网络结构. 

(2) [Cu(H2L
2)(ox)]·H2ox·MeOH (2).  X 射线晶

体学研究表明, 配合物 2 的结构属于单斜晶系, C2/c

空间群. 在其分子中含有 1 个五配位的金属 Cu(Ⅱ)

离子, 1 个配体 H2L
2, 1 个 ox2配体, 1 个游离的甲醇分

子和 1 个游离的 H2ox 分子. 金属 Cu(Ⅱ)的配位环境

如图 4, Cu 与来自 1 个草酸配体的 2 个 O 原子(O1, O2)

和来自 1 个 H2L
2 配体的 3 个 N 原子(N2, N3, N4)配位

形成扭曲的三角双锥几何构型. O−Cu−O 的键角是

79.52(12)°, O−Cu−N 和 N−Cu−N 的键角范围分别是
95.62(15)°~141.55(13)°, 78.99(16)°~157.96(16)°; Cu−  

O 和 Cu−N 键的平均键长分别为 2.072(3), 1.984(4) Å. 

其中 N−Cu−N 键角和 Cu−N 键长与文献[23,24]中配合

物对应的键长键角相一致, 而 Cu−O 的平均键长比文

献[25]中的配合物对应的键长稍微长些, 这可能是由

于第二配体不同造成的. 在配合物 2 中, H2L
2 配体作

为三齿配体, 采用 μ1−η
1−η1−η1 模式与 1 个 Cu 原子相

连; 而草酸则采用 μ1−η
1−η1 模式与铜配位, 配合物 2

也存在氢键见图 5, 其键长键角列于表 S2, 两个分子

之间先通过 N5−H5A···O3 和 N5−H5A···O4 氢键形成

二聚体, 然后二聚体再通过 N1−H1D···O7, O7−H7··· 

O3, C8−H8···O5 和 C11−H11···O5 氢键形成无限的一

维链状结构. 

(3) 配合物的热重(TG)和 X 射线粉末衍射(PXRD)

分析.  在静态空气气氛下, 升温速率为 10℃ min1, 

从室温上升至 1000℃的条件下, 对标题配合物进行

了热分解分析. 如图 S3 所示, 配合物 1 的热分解过

程主要有 2 个阶段: 第一阶段从 33~88℃, 失重率为

5.40%, 对应于失去 2.5 个游离的水分子和 1 个配位

水分子(理论失重值为 5.70%), 生成中间体 Co2(HL1)2 

(seb); 第二阶段从 384~502℃, 失重率为 84.01%, 对

应于失去 2 个 HL1 和 1 个 seb2(理论失重值为 83.63%), 

最 后 残 余 物 以 C o 2 O 3 的 形 式 存 在 .  总 的 失 重 率     

为 89.41%(总的理论失重值 90.33%). 推断该配合物

的热分解过程为 [Co2(HL1)2(seb)H2O]·2.5H2O→ 
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Co2(HL1)2(seb)→Co2O3. 

配合物 2 的热分解过程也主要有 2 个阶段: 第一

阶段从 31~259°C, 失重率为 40.12%, 对应于失去 1

个游离的甲醇分子, 1 个游离的草酸分子和 1 个配位

的草酸根离子(理论失重值为 40.94%), 生成中间体

Cu(H2L
2); 第二阶段从 259~500°C, 失重率为 47.46%, 

对应于失去 1 个 H2L
2(理论失重值为 46.58%), 最后残

余物以 CuO 的形式存在, 总的失重率为 87.58%(总的

理论失重值 87.52%). 推断该配合物的热分解过程

为[Cu(H2L
2)(ox)]·H2ox·MeOH→Cu(H2L

2)→CuO. 

我们还对配合物 1 和 2 进行了 X 射线粉末衍射

(PXRD)测定. 如图 S4 和 S5, 分析结果表明, 实验测得

的 PXRD 谱图中的峰位与配合物模拟的 PXRD 谱图中

的峰位是一致的, 说明配合物 1 和 2 都是纯相的. 

3  结论 

本文成功合成了以 2,6-二(5-苯基-1H-吡唑-3-基)吡

啶和 2,6-二(5-甲基-1H-吡唑-3-基)吡啶为第一配体, 以

癸二酸和草酸为第二配体的 2 个结构新颖的配合 

 

图 4  配合物 2 中金属 Cu 的配位环境 

 

物[Co2(HL1)2(seb)(H2O)]·2.5H2O(1)和[Cu(H2L
2)(ox)]· 

H2ox·MeOH(2). 对配合物进行了元素分析﹑红外光

谱﹑紫外光谱﹑X 射线粉末衍射(PXRD)和 X 射线单

晶衍射表征, 并研究了配合物的热稳定性质. 这两个

配合物的成功合成为我们课题组设计合成 2,6-二(5-

苯基-1H-吡唑-3-基)吡啶和 2,6-二(5-甲基-1H-吡唑-3-

基)吡啶为第一配体，以刚性和柔性酸为第二配位的

过渡金属配合物提供了行之有效的方法. 

 
 

 

图5  配合物2先通过N5−H5A···O3和N5−H5A···O4氢键形成二聚体(a); 二聚体再通过N1−H1D···O7, O7−H7···O3, C8−H8···O5

和 C11−H11···O5 氢键形成一维链状结构(b) 
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Synthesis, structure and thermal stability properties of the transition 
metal carboxylate complexes containting scorpionate-liked ligands with 
pyrazolyl derivatives 

WAN LiJuan1, WAN LiYing2, BAI FengYing3*, XING YongHeng1* & ZHANG CaiShun 
1 College of Chemistry and Chemical Engineering, Liaoning Normal University, Dalian 116029, China; 
2 School of Software, Dalian University of Foreign Languages, Dalian 116044, China; 
3 School of Life Science, Liaoning Normal University, Dalian 116029, China 

Two novel supramolecular complexes [Co2(HL1)2(seb)H2O]·2.5H2O (1) and [Cu(H2L
2)(ox)]·H2ox·MeOH (2) (H2L

1=2,6-di-(5- 
phenyl-1H-pyrazol-3-yl)pyridine, H2seb = sebacic acid, H2L

2 = 2,6-di-(5-methyl-1H-pyrazol-3-yl)pyridine, H2ox=oxalic acid) based 
on pyrazolyl derivatives as ligands have been designed and synthesized. The complexes were characterized by elemental analysis, IR 
and UV-Vis spectroscopy, powder X-ray diffraction and single-crystal X-ray diffraction. Structural analysis reveals that in complexes 
1 and 2, the coordination modes of the ligands H2L

1 and H2L
2 are different. The H2L

1 ligand generates a μ2−η
1−η1−η1−η1 coordination 

environment in 1; however, the H2L
2 ligand forms a μ1−η

1−η1−η1 coordination motif in 2. The coordination modes of the structurally 
similar sebacic and oxalic acids are also different, with the sebacic acid acting as a monodentate ligand and the oxalic acid as bidentate 
bridging ligand. 1 and 2 form 2D net and 1D chain structures, respectively, through CH···O, OH···O and NH···O hydrogen bonds. 
In addition, the thermal stability of the two title complexes has been evaluated and is discussed in detail. 

supramolecular complex, pyrazolyl derivative, synthesis, spectrum, crystal structure, thermal stability 

doi: 10.1360/972011-1493 
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表 S1  配合物 1 和 2 的主要键角(º) 

配合物 1 

O1-Co1-N10 107.76(13) N10-Co1-N3 132.10(14) N10-Co1-N2 111.71(13) 

O1-Co1-N3 119.20(12) O1-Co1-N2 93.73(13) N3-Co1-N2 75.62(13) 

O1-Co1-N4 95.11(12) N3-Co1-N4 75.60(13) N2-Co1-N4 150.62(13) 

N10-Co1-N4 92.08(13) O2-Co2-N7 102.10(13) N8-Co2-O2 129.75(14) 

O2-Co2-N9 95.03(13) N5-Co2-N9 91.20(13) N5-Co2-N7 104.88(13) 

N5-Co2-N8 125.79(14) N8-Co2-N9 76.29(13) N8-Co2-N7 76.56(13) 

N5-Co2-O2 103.44(13) N7-Co2-N9 152.85(12)   

配合物 2 

N3-Cu-O2 141.55(13) N3-Cu-N2 78.99(16) N3-Cu-O1 138.91(13) 

N2-Cu-N4 157.96(16) O2-Cu-N2 100.91(15) O2-Cu-O1 79.52(12) 

O2-Cu-N4 95.62(15) N3-Cu-N4 79.00(16) N2-Cu-O1 97.72(14) 

N4-Cu-O1 99.55(14)     

表 S2  配合物 1 和 2 氢键的键长(Å)和键角()a) 

配合物 1 

D—H Aa d(D—H) d(H A) d(D A) ∠(DHA) 

O2W—H2B O1W 0.8197 1.7879 2.5597 156.29 

O3W—H3C O1W 0.8198 2.0650 2.8764 170.30 

O2W—H2C O3W 0.8201 2.0506 2.8144 154.82 

O1W—H1E O2 0.8200 2.1108 2.6662 124.90 

O3W—H3B O5 0.8197 1.8511 2.6504 164.63 

O1—H1D O2 0.8503 1.7931 2.6343 169.78 

O1—H1C O5 0.8500 1.7657 2.6155 178.58 

N6—H6A O3W 0.8600 1.9270 2.7603 162.79 

N1—H1A O4 0.8600 1.8852 2.7220 163.92 

C34—H34A O3 0.9300 2.3971 3.2946 162.13 

C5—H5B O4 0.9300 2.4232 3.3147 160.57 

配合物 2 

O7—H7 O3 0.8200 2.0117 2.8185 167.78 

N1—H1D O7 0.8600 1.8792 2.7358 173.72 

N5—H5A O3 0.8600 1.8873 2.6969 156.25 

N5—H5A O4 0.8600 2.5684 3.1905 130.06 

C8—H8 O5 0.9300 2.4170 3.3019 158.94 

O11—H11 O5 0.9299 2.4744 3.3013 148.21 

a) D: 供体; A: 受体 

 

 

图 S1  配合物 1 的红外光谱 

 

图 S2  配合物 2 的红外光谱 
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图 S3  配合物 1 和 2 的 TG 曲线 

 

图 S4  配合物 1 实验测得的 X 射线粉末衍射(PXRD)(a) 

与模拟 PXRD(b) 

 

图 S5  配合物 2 实验测得的 X 射线粉末衍射(PXRD)(a) 

与模拟 PXRD(b)

 


