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摘　要　合成了配合物单晶[ Zn( PSA ) 2( H2O) 2] , 其中 PSA - 为 4-苯基丁酸根。配合物为单斜晶系, Cc

空间群, a= 3. 8340 ( 11) nm, b= 0. 51865( 15) nm, c= 1. 0734( 3) nm, �= 90°, �= 103. 064( 4)°,  = 90°,

C20H26O6Zn,M r= 427. 79, Z= 4, V= 2. 0791( 10) nm 3, D c= 1. 212g/ cm 3, F( 000) = 900, - 46≤h≤43, - 4≤k

≤6, - 13≤l≤13, R1= 0. 0780, w R2= 0. 2029。PSA - 以两个氧原子与中心离子 Zn(Ⅱ)离子形成四元螯合

环, PSA 与 PSA 反式构型。配合物分子之间存在氢键弱相互作用。
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1　前言
经典配位化学多侧重于配位键的强弱。随着有机合成技术和超分子化学学科的兴起,种类繁多

的配体与金属离子配位,形成结构丰富多样的无机超分子化合物,主要涉及常规氢键
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等。锌为重要过渡金属,具有较长脂肪链并

附以芳环的有机羧酸配体的配合物鲜有报道。为此,我们以 4-苯基丁酸根( PSA
- )为配体, 于常温

下与硝酸锌反应,制备出新颖结构配合物[ Zn( PSA) 2 ( H2O) 2 ] ,对分子结构及分子间弱作用方式进

行了讨论。

2　实验部分

2. 1　仪器与试剂

用 Finnig an EA 1112型元素分析仪(美国T hermo 公司)测定化合物中 C、H、N 元素的含量, IR

光谱采用 470红外光谱仪( KBr 压片) (美国 Nicolet公司) ,用 Smart 1000 CCD X-射线单晶衍射仪

(德国Bruker 公司)进行晶体结构测定,结构分析经SHELX-97软件包完成。实验中使用的硝酸锌、

4-苯基丁酸和氢氧化钾均为分析纯试剂,用去离子水配成溶液后直接使用。

2. 2　配合物的合成

将 20mL 15mmol·L - 1的硝酸锌与 40mL 15mmol·L - 1的 4-苯基丁酸水溶液混合, 用 0. 5

mol·L - 1的 KOH调节溶液 pH 值为 7. 79,搅拌 2h至 pH 值相对稳定( 6. 11) ,有少量白色固体粉末



析出,过滤后室温放置清液,两周后有无色透明晶体析出。IR: 3421( s) , 1592( s) , 1403( s) cm
- 1。元素

分析(计算值) C20H26O 6Zn( %) : C, 56. 15; H, 6. 13; 测定值( % ) : C, 56. 31; H, 6. 05。

2. 3　晶体结构测定

取 0. 24mm×0. 36mm×0. 23mm 的无色透明晶体, 于 Rigaku Saturn1000 CCD X-射线单晶衍

射仪上,用石墨单色化的 Mo K �(∀= 0. 071073nm)辐射为光源,在 2. 18°≤#≤26. 02°范围内, ∃/ 2#
扫描方式,在室温( 293K )下共收集到衍射点 5307个,其中独立衍射点 3603个( R int= 0. 0271) ,全部

衍射数据经L p 因子和经验吸收校正,晶体结构用直接法解出,氢原子全部由直接加氢得到。氢原子

坐标和各向同性温度因子参加结构计算和修正。全部非氢原子坐标及各向异性温度因子经全矩阵

最小二乘法修正至收敛。所有计算均用 SHELX-97 程序完成。其晶体学数据为:配合物为单斜晶

系, Cc空间群, a= 3. 8340( 11) nm, b= 0. 51865( 15) nm, c= 1. 0734( 3) nm, �= 90°, �= 103. 064( 4)°,

 = 90°, C20H 26O6Zn, M r= 427. 79, Z= 4, V = 2. 0791( 10) nm
3 , Dc= 1. 212g/ cm

3, F ( 000) = 900,

- 46≤h≤43, - 4≤k≤6, - 13≤l≤13, R1= 0. 0780, wR2= 0. 2029。

3　结果与讨论

3. 1　红外光谱

配体中羰基的两个振动峰由 1728、1705cm
- 1
移至配合物中单峰 1592cm

- 1
,羟基振动峰由配体

的 1414cm
- 1移至配合物中 1403cm

- 1处。上述配合物的红外光谱结果与 X-射线衍射晶体结构相一

致。

图 1　配合物的分子结构图[ Zn( PSA ) 2( H2O) 2]

3. 2　晶体结构

配合物[ Zn( PSA ) 2 ( H2O) 2 ]的主要键长、键角数

据列于表 1。通常, 锌离子配合物的结构为六配位八

面体构型 [ 10—12]。由图 1并结合表 2数据可以看出,

Zn(Ⅱ)离子配位数为 6, 2个 PSA
-
配体为反位配位

模式,靠羧基的两个氧原子与锌离子配位,形成四元

鳌合环结构。另有 2个水分子参与配位,占据另外 2

个配位点, 使 Zn(Ⅱ)达到配位饱和, 整个配位化合

物的结构为八面体构型。配合物中, 主要键长数值

为: Zn ( 1) - O ( 1 ) 0. 2222nm , Zn ( 1 ) -O ( 2) 0.

2126nm , Zn ( 1) -O ( 3) 0. 2182nm, Zn ( 1) -O ( 4) 0.

2142nm , Zn( 1) -O( 1W) 0. 2019nm, Zn( 1) -O( 2W) 0.

1964nm , 配合物中的主要键角为: O( 2) -Zn( 1) -O( 1)

61. 5°, O( 4) -Zn ( 1) -O( 3) 61. 9°, O( 4) -Zn ( 1) -O( 1)

165. 3°, O( 2) -Zn( 1) -O( 3) 86. 8°, O ( 2W) -Zn( 1) -O

( 1W) 102. 8°。

由于 4-苯基丁酸根为端基配位, 另一端为非配

位苯环,一个配合物单元中,两个配体靠金属离子桥联成较长的链式结构, 这与两个端基均配位的

4, 4′-联吡啶配体有很大不同[ 10] , 后者可形成无限延展配合物结构。该配合物氢键弱相互作用:分子
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内氢键为O1…O2w 3. 019nm;分子间氢键为: O2W…O4 0. 2766nm , O1W…O1 0. 2640nm。图 2为

分子间靠氢键弱作用形成的多分子堆积图。

图 2　配合物[ Zn( PSA ) 2( H2O) 2]在氢键作用下形成堆积图

(为了清晰,省略了氢原子)

表 1　配合物[ Zn( PSA) 2(H2O) 2]的部分键长[ nm]和键角[°]

键长 (nm) 键长 ( nm) 键长 ( nm )

Zn( 1) -O( 1) 0. 2222( 7) Zn( 1) -O( 3) 0. 2182( 12) Zn( 1) -O( 1W ) 0. 2019( 7)

Zn( 1) -O( 2) 0. 2126( 10) Zn( 1) -O( 4) 0. 2142( 8) Zn( 1) -O( 2W ) 0. 1964( 9)

O( 2W ) -Zn( 1) -O( 1W) 102. 8( 2) O( 2W ) -Zn ( 1) -O( 4) 103. 8( 4) O(2W ) -Zn( 1) -O( 1) 92. 1( 3)

O( 2W ) -Zn( 1) -O( 2) 151. 3( 3) O( 2W ) -Zn ( 1) -O( 3) 94. 7( 4) O(1W ) -Zn( 1) -O( 1) 98. 7( 3)

O( 1W ) -Zn( 1) -O( 2) 92. 8( 3) O( 1W ) -Zn ( 1) -O( 3) 142. 6( 3) O(2) -Zn( 1) -O( 1) 61. 5( 3)

O( 2W ) -Zn( 1) -O( 4) 102. 1( 4) O( 2) -Zn( 1) -O( 3) 86. 8( 2) O(4) -Zn( 1) -O( 1) 165. 3( 3)

O( 1W ) -Zn( 1) -O( 4) 82. 0( 4) O( 4) -Zn( 1) -O( 3) 61. 9( 4) O(3) -Zn( 1) -O( 1) 113. 6( 3)
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Synthesis and Crystal Structure of Complex [ Zn( PSA) 2(H2O) 2]
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Abstract　The complex [ Zn( PSA) 2( H2O) 2 ] was synthesized( PSA: 4-phenyl butyric acid) . The

crystal belong s to monoclinic system with Cc g roup and a= 3. 8340( 11) nm, b= 0. 51865( 15) nm, c=

1. 0734( 3) nm, �= 90°, �= 103. 064( 4)°,  = 90°, C20H26O 6 Zn, M r= 427. 79, Z= 4, V = 2079. 1( 10)

nm 3, Dc= 1. 212g / cm3 , F ( 000) = 900, - 46≤h≤43, - 4≤k≤6, - 13≤l≤13, R1= 0. 0780, wR2=

0. 2029. Tw o oxygens of PSA coordinate to zinc in t rans, and forms a quarternary chelate ring. The

crystal structure show s there are int ramolecular hydrogen bonds.

Key words　Zinc(Ⅱ) , 4-Pheny l Butyric Acid, Complex , Cry stal Structure.
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不当挂名院士
1922 年 2 月 23日, 苏联社会主义社会科学研究院主席团给列宁发来了一个通知书,说 1922 年 2 月 5 日

列宁被选为研究院院士。列宁看了这个通知书, 并在下面写了复函,还注明: “誊在公文纸上, 交我签字。”

列宁复函写道: “非常感谢, 遗憾的是, 我因病根本无法履行社会主义研究院院士的哪怕最微小的职责。

挂名的院士,我不想当。因此, 请把我从院士名单中勾掉或不要列入名单。”

列宁的复函,言简意赅,发人深思。列宁具有渊博的知识, 授予院士头衔是当之无愧的,可是,列宁不这样

看。他考虑到自己无法履行院士的职责, 便毅然拒绝当挂名院士。

不当挂名院士,只是一件小事,但是, 列宁这种革命责任心和谦虚谨慎的科学态度, 实在令人敬佩。

(原载 1981 年 1 月 17日《北京晚报》, 作者:郭熙)
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