Синтез та кристалічна будова тетраядерних кластерів міді (II) Cu4OBr6(C3H4N2)4 та поліморфної модифікації Cu4OCl6(C5H8N2)4
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Два тетраядерні комплекси міді (ІІ) з піразолом (Hpz) і 3,5-диметил-1H-піразолом (Hdmpz) складу Cu4OBr6(Hpz)4 (1) та Cu4OCl6(Hdmpz)4 (2) були синтезовані в кристалічному стані. 
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	Рис. 1. Молекулярна будова комплексу 1


Комплекс 1 (рис. 1) кристалізується у триклінній сингонії, просторовій групі P[image: image2.png]


 (a = 9.9777 (10) Å, b = 11.7150 (12) Å, c = 12.0923 (12) Å, α = 83.865 (9)°, β = 65.982 (10)°, γ = 85.949 (9)°, V = 1283.1 (2) Å3); був одержаний в результаті взаємодії порошку металічної міді та CuBr2 з ацетонітрильним розчином піразолу (при співвідношенні вихідних реагентів 1:2:3 відповідно).
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	Рис. 2. Будова елементарної комірки комплексу 2


Будова елементарної комірки комплексу 2 наведена на рис. 2. Сполука була одержана в результаті взаємодії порошку металічної міді та CuCl2 з ацетонітрильним розчином 3,5-диметил-1H-піразолу (співвідношення вихідних реагентів 1:2:3). 
Була проведена порівняльна характеристика будови одержаної поліморфної модифікації комплексу 2 з комплексами складу Cu4OCl6(Hdmpz)4, наявними у Кембриджському банку структурних даних (CSD refcode BOGCEG, RIRKOT і TAKYAI). Було встановлено, що сполука 2 є поліморфною модифікацією вищезазначеного піразолатного комплексу та має ряд відмінностей у параметрах кристалічної комірки (рис. 3), формі та кольорі кристалів, умовах проведення синтезу й подальшого кристалоутворення. 
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	Рис. 3. Елементарні комірки комплексу 2 (1a) (моноклінна, P21, a = 8.8943 (3) Å, b = 19.2570 (6) Å, c = 20.0184 (7) Å, β = 90.493 (3)°, V = 3428.6 (2) Å3)  та комплексів з refcode BOGCEG (2a), RIRKOT (2b), TAKYAI (2c)


