
2011.  52,  3  – . 554 – 559

 548.3 

© 2011   . . *, . . , . . , . .

 18  2010 .  — 10  2010 .

 12  M(acac)n (n = 2, 3  4)  M(acac)( 2 4)2 (  — -

)  (0S) —  ( ), -

,

 (0V), ,
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0S 0V

. ,  Ga(acac)3 -

 124 / .

: , , -

— , , , - .
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: 1) -

, ; 2) -

-  3) .

 [ 9 ], 

 [ 10 ]. 

 12 ,  M(acac)2 (M2+ = Be  Cu), 7 — 

M(acac)3 (M
3+ = Al, Co, Cr, Ga, Fe, Mn  Ru), 1 — M(acac)4 (M

4+ = Zr)  2 — M(acac)( 2 4)2

(M+ = Ir  Rh),  acac = 5 7 2H O .
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 [ 1—5 ]. -
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.

-

 ( ,

)  [ 11 ], -

 (  AutoCN)  TOPOS [ 12 ], 

 ( ) t i

(i = 1, 2, 3, …, j, …, t). 

i.  (sij)

(vij),  Ai j,

i j. , ,

AutoCN,  ( ) ,

i j.  [ 2—5 ], -

 Ai—Aj

. ,  = 1 ,  > 1 -

,  = 0 -

.

, -

 ( -

) , .

. 1  Be(acac)2  Cu(acac)2. , -

 Cu(acac)2 ( . . 1, )  29 , -

.  462 

,  274, 60, 76, 32  20  = 0, 1, 2, 3  4. -

 = 1 ( ,

, 1— 1 . 1, ).

, ,

. 1 4,

 = 4 ( . . 1, , ), 2 1

( . . 1, , ). -

,  (  = 1) -

 (  > 1). 

 = 0, 

.  Cu(acac)2, -

. 1.  Be(acac)2 {ACACBE02} ( )  Cu(acac)2 {ACACCU01} ( ),  

 Cu(acac)2 ( ), 1 4 ( )

2, 1 1 ( ). 

                                                                  [ 9 ] 
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 1  

*

[ 9 ] 
Hsub, /

[ 10 ] ** 
Vmol, Å

3

k dmin, Å dmax, Å
0S, Å2 0V, Å3

I Al(acac)3 ALACAC16 120,0  425,5 348 2,30 4,54 443,5 230,3 

II Be(acac)2 ACACBE02   94,0 282,9 250 2,51 4,69 341,6 160,4 

III Co(acac)3 COACAC03 134,6 416,3 342 2,53 4,72 430,5 224,3 

IV Cr(acac)3 ACACCR05 123,0 427,5 332 1,99 4,72 445,6 229,8 

V Cu(acac)2 ACACCU01 122,6 273,7 274 2,63 4,17 302,6 158,6 

VI Fe(acac)3 FEACAC05 124,6  435,6 324 2,49 4,67 451,5 235,8 

VII Ga(acac)3 ACACGA02   90,0 413,1 340 2,28 4,81 440,9 220,0 

VIII Mn(acac)3 ACACMN21 124,7  429,6 334 2,56 4,67 445,7 232,2 

IX Ru(acac)3 ACACRU03 127,0 425,5 342 2,06 4,54 446,4 223,5 

X Zr(acac)4 ACACZR02 138,8  570,5 388 2,40 4,84 526,2 268,2 

XI Ir(acac)( 2 4)2 HIDBEC   82,8  242,7 236 2,61 4,16 274,5 133,7 

XII Rh(acac)( 2 4)2 ACDERH01   97,9 246,8 218 2,69 4,31 274,3 136,8 

  * Vmol — .

.

**  VII, IX, XI  XII Hsub,  [ 10 ]. -

,  [ 10 ] Hsub,

, ,  (  XI  XII) .

 ( . . 1, ),  274  (k . 1), 

 188  1  4 .

 InterMol  TOPOS sij vij

 = 0 .

 (0S)  = 0 , -

,  (0V),

 = 0, .
0S 0V . ,

0S  [ 13 ], 0V

, -

, . -

 = 0 (k), -

 ( dmin dmax) . -

/Z, /  Z. 

 ( , g) ,

g(g+1)/2 . -

,  [ 1—5 ],  A/Z -

AZ,  ( ) -
0V . ,  M aHbOc,

g = 4,  (4 5/2 = 10) 

, MM + MO + MC + MH + OO + CO + HO + CC + H  +  = 100 %.  

. 1,  ( -



557

 2  

(%) I—XII

A/Z *

M/C M/H O/O C/O H/O C/C / / M/C M/H O/O C/O H/O C/C / /

I — — — — 22,6 0,3 16,5 60,6 VII — — — 0,1 25,0 0,1 17,3 57,5

II — 0,4 <0,1 — 30,9 — 17,3 51,4 VIII — — — — 25,5 1,1 14,7 58,8

III — — — — 22,7 0,4 16,6 60,3 IX — — — — 26,0 0,4 16,3 57,4

IV — — — — 24,2 0,2 16,2 59,4 X — — — 1,8 19,0 1,2 6,3 71,7

V 2,5 2,5 0,5 5,7 28,7 0,1 12,0 48,2 XI — 3,9 — — 13,4 <0,1 13,8 68,9

VI — — — — 25,6 0,7 15,5 58,2 XII 0,1 3,7 — — 13,4 <0,1 13,6 69,3

*  M/M  M/O  I—XII , -

. . -

.

), .  M(acac)2, M(acac)3, M(acac)4

 M(acac)( 2 4)2  4, 6, 8  6 .

 (k, . 1)  218 

(  XII)  388 (X),  I—XII -

 8 . . 2, -

 — H/H, H/

 H/ ,  88,8 (  V)  99,8 % (IV  VII) 0V.

/H (  = 60 %), -

 H/  H/  I—XII  23  15 % .

/C (  — Be(acac)2 (II) 

 = 0), ,

 = 0,4 %.  H/H, H/ , H/ /C  I—XII -

 1,99—4,72, 2,55—4,68, 2,68—4,84  3,49—4,15 Å. -

 6 %. 

/M  M/O ,

 (  II, V, XI  XII)  M/H,  — 

/O (V, VII, X),  — M/C (V, XII)  O/O (II, V).  

Hsub

 I—XII ( . . 1), 

Hsub = aQ + b,

Q — 0S 0V. , -

 (1)  (2) ( . 3, . 2, , )

 0,67—0,73. . 2, ,

, -

 0,93—0,95 (  (3)  (4) . 3). , -

Hsub u(acac)2 ,  Ga(acac)3  20  

 30 / .

, u(acac)2 -

 4. ,  Cu—O, 

-

/C /H, -

u(acac)2 /O. - -

/C, /H

/O (  52  274 , 11 %, . . 2), 



. . , . . , . . , . .558

 3  

,

 * 

1 Hsub = 0,1536 0S + 53,3 0,675 212 I—XII 

2 Hsub = 0,2969 0V + 54,7 0,730 2

3 Hsub = 0,2088 0S + 31,5 0,933 — 10 I—IV, VI, VIII—XII 

4 Hsub = 0,3802 0V + 37,8 0,948 — 

5 Hsub = 0,2319 0S + 22,6 0,937 221 **  

6 Hsub = 0,4285 0V + 28,0 0,938 2

  * 0S, 0V Hsub Å2, Å3 / .

**  I—IV, VI, VIII—XII ( . . 2)  11 - ,

 [ 3 ]. 

, Hsub

u(acac)2. ,  Be(acac)2 -

 4 , u(acac)2, -

/C /O , /H

 0,4 %.  

. 2, ,

Ga(acac)3,  (Fe, Ru) -

. 2. 0S ( ) 0V ( )

. ,

         , , — , . 3 
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 (Al, Ga) .

 Fe(acac)3—Ru(acac)3  Al(acac)3—Ga(acac)3 -

 (  45  43 . . .) -

,  (Vmol . 1),  10,1 

 12,4 Å3 .

 Fe(acac)3—Ru(acac)3  (  2,4 / ),  Al(acac)3—

Ga(acac)3 , ,  (  30 / ). , , -

, Hsub = 90 /  Ga(acac)3

.

,  11 -  ML2,

ML3  ML2R2 (L — , , R = H 3,

 M = Fe, Co, Ni, V, Ru, Cr, Mo, Ti, Yb  U),  [ 3 ], 

 H/H  H/ , -

 97  100 %. - , -
0V ,  ( -

 52(4)  53(3) %).  H/H  H/  (

/O) ,

, -

Hsub Q, Q — 0S 0V.

 11 -  [ 3 ]  10  (  — -

u(acac)2  Ga(acac)3). , -

 (5)  (6) ( . . 3, . 2, , )

0,94. Hsub

(5)  (6) 7 % -

. , , -

 [ 10 ]. 

, ,  (5)  (6) Hsub

- , . -

, Hsub  Ga(acac)3

 124 / . ,

Fe(acac)3—Ru(acac)3,  Al(acac)3  Ga(acac)3 -

 4 / .

-
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