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Sentezlenen dört kompleksin molekül yapıları tek kristal ve kristal X-ıĢını kırınımı (X-

Ray) tekniği ile aydınlatılmıĢtır. 

Sentezlenen komplekslerin termal özellikleri, TG-DTG-DTA termik analiz metodu 

kullanılarak 20-900 
o
C sıcaklık aralığında azot atmosferinde incelenmiĢtir.  

Parçalanma sonucunda parçalanma ürünü olarak komplekslerde; CoO, NiO ve CuO 

oluĢtuğu gözlemlenmiĢtir. 
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ABSTRACT 

(M. Sc. Thesis) 

 

Synthesis, Structural, Spectroscopic and Thermal Properties of Co (II), Ni (II) and Cu 

(II) Metals Complexes with 2-Iodobenzoate and Nicotinamide, 2-Iodobenzoate 

Ligandes  

 

Ömür AYDIN 

 

Kafkas University 

Graduate School of Applied and Natural Sciences 

Department of Chemistry 

 

Supervisor: Dr. Öğrt. Üyesi Mustafa SERTÇELİK 

 

In this study six complexes were first synthesized and Co (II), Ni (II) and Cu (II) were 

used as metal. Three of the complexes consist of only metals 2-iodobenzoate and 

coordinated water moleculer while the other three complex es consist of metals, 2-

iodobenzoate, nicotinamide and coordinated water moleculer. These complexes: 

[Co(C7H4IO2)2(H2O)2]n (1) 1:2:2 

[Ni(C7H4IO2)2(H2O)2] n (2) 1:2:2 

[Cu2(C7H4IO2)4(H2O)2] (3) 2:4:2 

[Co(C7H4IO2)2(C6H6N2O)2 (H2O)2] (4) 1:2:2:2 

[Ni(C7H4IO2)2(C6H6N2O)2 (H2O)2] (5) 1:2:2:2 

[Cu(C7H4IO2)2(C6H6N2O)2 (H2O)2] (6) 1:2:2:2 

The moleculer and crystal structures of the four synthesized complexes were clourified 

by single crystal X-Ray diffraction technigue. 
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The thermal properties of the synthesized complexes were investigated by using the 

TG-DTG-DTA thermal analysis methods under nitrogen atmosphere at a temperature 

range of (20-900 
o
C). 

After the fragmentation process, it was observed that CoO, NiO and CuO were formed 

as fragmentation produets in the complexes. 

 

Key Words: 2-iodobenzoate, Nicotinamide, Crystal Structure 
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1. GENEL BİLGİLER 

1.1. Giriş 

Koordinasyon bileĢikleri olarak bilinen metal atomuna bağlı karboksilik asit ve 

ligantlardan oluĢan bileĢikler ziraat, biyoloji ve tıp gibi alanlarda 

kullanılabilmektedirler [1–3]. Son yıllarda koordinasyon bileĢiklerinin anti-mikrobiyal, 

anti-tümöral, anti-viral, anti-inflamatuar, anti-hiperlipidemik, anti-diyabetik, di-üretik 

ve anti-koagülan gibi biyolojik aktiviteleri nedeniyle, çok geniĢ kapsamlı araĢtırmaları 

yapılmaktadır [4–11]. 

Bu çalıĢmada toplam olarak altı adet yeni kompleks sentezlenmiĢtir. Sentezlenen 

komplekslerin üç tanesi metal + karboksilik asitten oluĢurken, diğer üç tanesi metal + 

karboksilik asit + nikotinamid (NA)‘ten oluĢmaktadır. Metal olarak iki değerlikli geçiĢ 

metalleri; Co(II), Ni(II) ve Cu(II)), karboksilik asit olarak; 2-iyodobenzoik asit ve 

ligant olarak; NA kullanılmıĢtır Sentezlenen komplekslerin yapıları FT-IR 

spektroskopisi, elemental analiz, TG/DTA ve tek kristal X-ıĢını diffraksiyonu 

yöntemleri kullanılarak aydınlatılmıĢtır. 

1.2. Literatür Özeti 

1.2.1. İyodobenzoik Asit 

 

2-iyodobenzoik asit ya da o-iyodobenzoik asitin kapalı formülü; C7H5IO2, molekül 

ağırlığı ise 248.018 g/mol‘dür. Beyaz kristal görünümündeki katı maddenin erime 

noktası 162 °C‘dir. 

2-iyodobenzoik asidin fiziksel ve biyolojik özellikleri bilinmektedir [12,13]. 2-

iyodobenzoik asit mikroorganizmaların büyümesini, koruyucu amaçla ticari olarak 

kullanılan sodyum benzoat‘tan daha iyi inhibe eder. O-iyodobenzoatların, bakteri 

oluĢumunu sodyum benzoat‘tan çok daha iyi inhibe ettiği ve her ikisinin de mayaları 
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benzer seviyelere inhibe ettiği bilinmektedir. Sodyum o-iyodobenzoat‘ın özellikle E. 

coli'yi, B. subtilis'i, H. anomala ve S. cerevisiae‘ya karĢı çok yüksek derecede etkili 

olduğu bilinmektedir [13]. 

2-Ġyodobenzoik asit korboksilat oksijen atomu üzerinden tek diĢli, Ģelat, köprü, 

tridentat ve nadiren tetradentat oluĢturacak Ģekilde metal atomlarıyla koordinasyona 

girmektedir [12]. 

 

                                              

                                             

Literatürde 2-iyodobenzoik asit kullanılarak sentezlenen ve yapıları aydınlatılan 

komplekler: 

Çift çekirdekli komplekste Mn(II) atomları arasında iki 2-florobenzoat anyonu köprü 

oluĢtururken, iki 1,10-fenantrolin ligandından gelen dört N atomu Mn atomuna Ģelat 

oluĢturmuĢ ve bozunmuĢ oktahedral geometri oluĢmuĢtur. Kompleks koordine 

olmamıĢ iki su molekülüne sahiptir. Komplekste Mn-N bağları [2.225(6) -2.289(5) Å] 
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aralığında değiĢirken, Mn-O bağları 2.140(5)Å ve 2.143(5) Å olup, Mn1···Mn1
i
 

mesafesi ise 4.860(1) Å‘dur (ġekil-1) [14]. 

 

Şekil 1. [Mn2(C7H4O2I)2(C12H8N2)4]2
.
2H2O Kompleksinin molekül yapısı [14]. 

C32H34ICoN4O12 kapalı formülüne sahip kompleks triklinik sistemde kristallenmiĢtir. 

Komplekste iki bidentat 1,10-fenantrolin ve bir bidentat karbonat ligandı, Co(III) 

atomuna bağlanarak Co(III) etrefında çarpık bir oktahedral geometri oluĢturmuĢtur. 

Asimetrik birimde bir tane [Co(phen)2CO3]
+
, bir 2-iyodobenzoat anyonu ve yedi tane 

molekül su vardır. Karbonat oksijen atomları C-H
…

O hidrojen bağları ile 

bağlanmıĢlardır (ġekil 2.) [15]. 
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Şekil 2. (a) KarmaĢık katyonun zig-zag molekül yapısı, (b) Su moleküllerinin 

oluĢturduğu 2D tabaka [15] 

[Cu2(2-ĠBA)4(caf)2] kompleksi monoklinik sistemde kristallenmiĢtir. Çift çekirdekli 

komplekste Cu atomları arasında 2-iyodobenzoat anyonunun karboksil grubu oksijen 

atomları köprü görevi görmektedirler. Her bir bakır atomu dört oksijen atomu 

tarafından koordine edilir. Kafein molekülünden gelen N atomu ile koordinasyon 

tamamlanmaktadır (ġekil 3) [16]. 
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Şekil 3. [Cu2(2-IBA)4(caf)2] Kompleksinin molekül yapısı [16] 

{[Pr(2-IBA)3
.
2,2‘-bipy]2

.
[Pr(2-IBA)3

.
2,2‘-bipy]2

.
0.5C2H5OH

.
H2O} isimli çift çekirdekli 

kompleks {[Pr(2-IBA)3
.
2,2‘-bipy]2 (a)

 
ve [Pr(2-IBA)3

.
2,2‘-bipy]2

.
0.5C2H5OH

.
H2O 

(b)‘den oluĢmaktadır. (a)‘da, iki Pr1
+3

 iyonu, sentrosimetrik bir dimer oluĢturmak 

üzere dört köprülü 2-IBA grubu ile birbirine bağlanır. Her bir merkezi Pr1
+3

 iyonu 

ayrıca bir 2-IBA grubu ve bir 2,2‘-bipy molekülü ile Ģelatlanır. Kompleksin 

koordinasyon sayısı dokuzdur (beĢ 2-IBA ligandından yedi oksijen atomu ve bir 2,2‘-

bipy‘den gelen iki azot atomu). Molekül (b) neredeyse (a) ile aynıdır (ġekil 5) [17]. 
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Şekil 4. [Pr(2-IBA)3
.
2,2‘-bipy]2

.
[Pr(2-IBA)3

.
2,2‘-bipy]2

.
0.5C2H5OH

.
H2O Kompleksinin 

molekül yapısı [17] 

[Pr(2-IBA)3 phen]2 formülüne sahip dimerik komplekste Pr1 metalleri iki tane çift diĢli 

ve iki tane üç diĢli köprüleme olmak üzere dört köprülü 2-IBA ile birbirine bağlanırlar. 

Ayrıca her bir Pr1 metaline bir 2-IBA grubu ve bir 1,10-fenantrolin ligandı Ģelatlanır 

ve koordinasyon sayısını dokuza tamamlar (ġekil 6) [17] .  
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Şekil 5. [Pr(2-IBA)3 . phen]2 Kompleksinin molekül yapısı [17] 

 

[Eu(2-IBA)3.H2O]n kompleksi polimer yapıdadır. Üç farklı Eu
+3

 iyonunu 2-ĠBA 

karboksil grubu tetradentat olarak birbirine bağlarken, her bir Eu
+3

 iyonu iki 2-ĠBA 

karboksil grubu ile Ģelat oluĢturur ve bir su molekülü ile koordinasyon sayısını dokuza 

tamamlar (ġekil 7) [12].
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Şekil 6. [Eu(2-IBA)3.H2O]n Kompleksinin molekül yapısı [12] 

 

[Eu(2-IBA)3 . 2,2‘-bpy]2 isimli komplekste iki Eu
+3

 iyonlarını 2-IBA karboksil grubu 

ile iki çift  köprüleme, iki tridentat köprüleme yaparak bir Ģelat oluĢturmaktadır. 

Ayrıca her bir Eu
+3 

iyonu 2,2‘-bpy ligandının N atomları ile Ģelat oluĢturarak 

koordinasyon sayısını dokuza tamamlar ( ġekil 8) [12]. 
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Şekil 7. [Eu(2-IBA)3.2,2‘-bpy]2 Kompleksinin molekül yapısı [12] 

 

[Eu(2-IBA)3 . phen]2 kompleksi Ģekil 8‘de verilen [Eu(2-IBA)3 . 2,2‘-bpy]2 kompleksi 

ile benzerlik göstermektedir. 2-IBA karboksil grubundan gelen yedi oksijen atomu ve 

1,10-fenatrolin ligandından gelen iki N atomuyla koordinasyon sayısını dokuza 

tamamlanır (ġekil 9) [12]. 
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Şekil 8. [Eu(2-IBA)3.phen]2 Kompleksinin molekül yapısı [12] 

 

[Tb(2-IBA)3(H2O)2]n isimli polimerik kompleks‘te dört tane 2-IBA karboksil oksijen 

atomu üç tane Tb
+3 
iyonları arasında köprü görevi görmektedir. Her bir Tb

+3 
iyonuna 

bir tane 2-IBA‘nın karboksil oksijenleri Ģelat oluĢturmakta ve iki su molekülü ile 

sekizli koordinasyon yapısına sahiptir (ġekil 10) [18].
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Şekil 9. [Tb(2-IBA)3(H2O)2]n Kompleksinin molekül yapısı [18] 

{[Tb(2-IBA)3
. 
2,2‘-bipy]2

. 
C2H5OH} isimli kompleks [Tb(2-IBA)3 

.
 2,2‘-bipy]2 (ġekil 

11) ve [Tb(2-IBA)3
. 
2,2‘-bipy]2

. 
C2H5OH (ġekil 12) kapalı formülüne sahip  iki 

bağımsız molekülden oluĢmaktadır. Her iki kompleks‘te dimerik yapıdadır [19].  

[Tb(2-IBA)3
.
2,2‘-bipy]2 isimli dimerik kompleks‘te Tb

+3 
iyonları arasında dört tane 2-

IBA ligandının 8 tane karboksil oksijen atomu köprü oluĢturmaktadır. Bir tane 2-IBA 

ligandının karboksil oksijenleri ve bir tane 2,2‘-bipy ligandının N atomları her bir Tb
+3 

iyonuna ĢelatlanmıĢ ve Tb
+3 

 iyonunun koordinasyon sayısı sekiz olmuĢtur (ġekil 11) 

[19]. 

[Tb(2-IBA)3 
 
2,2‘-bipy]2

 
C2H5OH kompleksinde Tb

+3 
iyonları arasında iki 2-IBA 

karboksil oksijen atomları köprü oluĢturmakta, iki tane 2-IBA ligandının karboksil 

oksijenleri atomları Ģelat köprü görevi görmekte, bir tane 2-IBA ligandının karboksil 

oksijenleri Ģelat oluĢturmakta ve 2,2‘-bipy ligandının N atomlarıyla dokuzlu 

koordinasyon oluĢturmaktadır (ġekil 12) [19] . 
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Şekil 10. [Tb(2-IBA)3 
.
 2,2‘-bipy]2 Kompleksinin molekül yapısı [19] 
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Şekil 11. [Tb(2-IBA)3 
 
2,2‘-bipy]2 

 
C2H5OH Kompleksinin molekül yapısı [19] 

1.2.2. Nikotinamid’in Metal Kompleksleri 

2-iyodobenzoik asitle birlikte ligant olarak kullanılan nikotinamidin (NA) biyolojik 

aktiviteleri literatürde yer almaktadır [20,21]. Nikotinamidin‘in meta komplekslerinde 

metal atomlarına piridin halkası üzerindeki azot atomu üzerinden monodentat olarak 

koordine olmakla beraber karboksamid grubunun oksijen atomu ile metal atomlarına 

koordine olduğu ve her iki atom üzerinden de koordine olarak köprü oluĢturduğu 

durumları içeren çok sayıda rapor literatürde yer almaktadır [22–24]. Bölüm 2.2.1.‘de 

bunların bazılarına yer verilmektedir. 

[Mn(C8H7O2)2(NA)2(H2O)2] isimli kompleks [25] monomerik olup kristalografik 

simetri merkezi üzerinde Mn(II) katyonu bulunmaktadır. Asimetrik birimde bir tane 
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NA ligandı, bir tane 4-metilbenzoat anyonu ve bir tane de koordine su molekülü 

mevcuttur. Ekvator düzleminde bulunan Mn(II) katyonu dört oksijen atomu ile hafifçe 

bozulmuĢ kare düzlem geometrisine sahiptir (ġekil 13). Oktahedral koordinasyon 

eksenel pozisyondaki iki tane piridin azot atomu ile tamamlanmaktadır. Moleküler 

arası O-H
…

O, N-H
…

O ve C-H
…
O hidrojen bağları ile O-H

...
π ve C—H

…
π etkileĢimleri, 

üç boyutlu bir yapının oluĢmasına neden olmaktadır. 

 

 

Şekil 12. [Mn(C8H7O2)2(NA)2(H2O)2] Kompleksinin molekül yapısı [25]. 

 

[Ni(C8H7O2)2(NA)2(H2O)2] isimli kompleks‘te [26] Ni(II) katyonu simetri merkezi 

üzerindedir. Bu kompleks; koordine olmuĢ iki su molekülü, iki 4-metilbenzoat ligandı 

ve iki NA ligandı içermektedir. Komplekste bulunan bütün ligandlar monodentat 

yapıdadır. Ni atomu etrafında dört oksijen atomu hafifce bozulmuĢ kare düzlem 

geometrisi oluĢtururken eksenel pozisyondaki NA ligandının azot atomları ile 

oktahedral koordinasyon tamamlanmaktadır (ġekil 14). Benzen halkası ile karboksilat 

grubu arasındaki dihedral açı 26.15° iken benzen ve piridin halkaları arasındaki 

dihedral açı 87.81° dir.  
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Şekil 13. [Ni(C8H7O2)2(NA)2(H2O)2] Kompleksinin molekül yapısı [26]. 

 

[Zn(C9H9O2)2(NA)2] isimli kompleks‘te [27] Zn atomu etrafında iki tane NA ligandı 

azot atomu ile iki tane 4-etilbenzoat oksijen atomu bozulmuĢ tetrahedral koordinasyon 

geometrisi oluĢtururlar (ġekil 15). Kompleks monoklinik sistemde kristallenmiĢtir. 

Kristal yapıda, moleküller arası N-H…O hidrojen bağları iki boyutlu bir ağ 

oluĢtururlarken iki tane zayıf C-H…π etkileĢimi ve molekül içi C-H…O hidrojen bağı 

yapının daha kararlı olmasına katkıda bulunurlar. 
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Şekil 14. [Zn(C9H9O2)2(NA)2] Kompleksinin molekül yapısı [27]. 

 

[Pb(C8H7O2)2(NA)]n kompleksi [28], KurĢun(II) iyonu birbirine komĢu olan Pb(II) 

iyonları ile simetrik konumdaki NA ligandları ile köprü oluĢtururken; iki 4-

metilbenzoat ligandı ve bir NA ligandı ile koordinasyonunu tamamlamaktadır. Bunun 

sonucunda c-ekseni boyunca uzanan polimerik zincirler meydana gelmektedir (ġekil 

16). Ġki 4-metilbenzoat anyonundaki karboksilat grupları, 22.9° ve 4.6° ile benzen 

halkalarına belirtilen konumda bağlanarak bükülme göstermiĢtir. 4-metilbenzoat 

anyonlarındaki iki benzen halkası 83.7° lik bir dihedral açıda konumlanmıĢtır. 

Polimerik zincirdeki NA ligandları 4-metilbenzoat anyonlarına molekül içi N-H…O 

hidrojen bağları ile bağlanmıĢtır. Kristal yapıdaki komĢu polimerik zincirler, N-H…O 

ve C-H…O hidrojen bağları üzerinden etkileĢime girmektedir. Bunun sonucunda bc- 

düzlemine paralel iki boyutlu ağ oluĢmaktadır. 
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Şekil 15. [Pb(C8H7O2)2(NA)]n Kompleksinin molekül yapısı [28]. 

 

Polimerik yapıda olan{[Pb(C9H9O2)2(NA)].H2O}n kompleksinde kurĢun atomunun 

koordinasyon çevresi köprü oluĢturan iki NA ligandı ve Ģelat oluĢturan iki 4-

etilbenzoat anyonundan oluĢmaktadır.[29] Bunun neticesinde b-ekseni boyunca uzanan 

polimerik bir zincir meydana gelmektedir (ġekil 17) Kompleks tahrif olmuĢ oktahedral 

geometri sergiler. Ġki 4-etilbenzoat anyonundaki karboksilat grupları, 4.0° ve 13.3° ile 

benzen halkalarına belirtilen konumda bağlanarak bükülme göstermiĢtir. Aynı metal 

iyonuna bağlı 4-etilbenzoat anyonlarındaki iki benzen halkası 87.4° lik bir dihedral 

açıda konumlanmıĢtır. Polimerik zincirdeki NA ligandları 4-etilbenzoat anyonlarına 

molekül içi N-H…O hidrojen bağları ile bağlanmıĢtır. Kristal yapıdaki komĢu 

polimerik zincirler, N-H…O ve zayıf C-H…O hidrojen bağları üzerinden etkileĢime 

girmektedir. Örgülü (kafes Ģeklindeki) su molekülü, polimerik zincire N-H…O ve O-

H…O hidrojen bağları ile bağlanmaktadır. Kristal yapı içerisinde, benzen ve piridin 

halkaları arasındaki π - π etkileĢimlerinin yanısıra, zayıf C-H…π etkileĢimlerinin 

olduğu da görülmüĢtür. Merkez atomlar arasındaki uzaklık: 3.805 Å‘dur. 
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Şekil 16. {[Pb(C9H9O2)2(NA)].H2O}n Kompleksinin molekül yapısı [29]. 

 

[Mn2(C7H4BrO2)4(NA)2(H2O)2] komleksi [30] triklinik olup simetri merkezli çift 

çekirdekli bir Mn bileĢiğidir. Mn atomunun koordinasyon çevresinde, köprülü NA 

ligandından gelen bir azot atomu, diğer simetrik yapıda bulunan köprülü NA 

ligandından gelen oksijen atomu, iki 4-bromobenzoat ligandından gelen üç oksijen 

atomu ve bir su molekülü bulunmaktadır. Kompleks bozulmuĢ oktahedral geometri 

oluĢturmaktadır (ġekil 18). Mn-Mn arsındaki mesafe 7.180 Å‘dur.  
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Şekil 17. [Mn2(C7H4BrO2)4(NA)2(H2O)2] Kompleksinin molekül yapısı [24]. 

 

[Co(C8H7O3)2(NA)2(H2O)2].2H2O kompleksi [30] kristallografik olarak simetri 

merkezli tek çekirdekli bir komplekstir. BileĢiğin asimetrik birimi, monodentat 

ligandlar gibi rol oynayan bir 4-metoksibenzoat anyonu, bir NA ligandı ile biri 

koordine olmuĢ biri koordine olmamıĢ iki su molekülünden oluĢmaktadır. Ligandların 

hepsi monodentat olarak koordinasyona katılmaktadır. Kobalt atomu etrafında 

ekvatoral düzlemdeki dört oksijen atomu kare-düzlem tertibinde biçimlenmekte ve 

eksen pozisyonundaki NA ligandının iki piridin azot atomunun koordinasyona 

katılması ile oktahedral geometri tamamlanmaktadır (ġekil 19). Karboksilat grup ve 

bağlı benzen halkaları arasındaki dihedral açı 6.47° dir. Benzen halkaları (N1/C9—

C13) 72.80° lik dihedral açıda konumlanmıĢtır. Koordinasyona girmemiĢ su molekülü 

karboksilat gruplarından birine O-H…O hidrojen bağı ile bağlanır. Kristalde üç 

boyutlu ağ içerisindeki moleküller birbirilerine moleküller arası O-H…O, N-H…O ve 

C-H…O hidrojen bağları ile bağlanmaktadırlar.  
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Şekil 18. [Co(C8H7O3)2(NA)2(H2O)2].2H2O Kompleksinin molekül yapısı [30]. 

 

[Co(NA)2(H2O)4](C7H4FO2)2 kompleksi [31] triklinik düzlemde kristallenmiĢtir. 

Kristalin yapısı Co atomu etrafında iki tek diĢli NA ligandı, koordinasyona girmiĢ dört 

su molekülü ve iki florobenzoat anyonu vasıtasıyla birbirine bağlanan oktahedronlar 

ağından oluĢmaktadır. Co atomu etrafında ekvatoral düzlemde bulunan dört oksijen 

atomu hafif tahrif olmuĢ kare-düzlem tertibi biçiminde bulunmakta ve NA ligandının 

eksen pozisyonundaki iki azot atomu ile oktahedral koordinasyona tamamlanmaktadır 

(ġekil 20). Karboksil grubu ve komĢu benzen halkaları arasındaki dihedral açı 29.8° 

dir. Piridin ve benzen halkaları arasındaki dihedral açı 7.97° lik doğrultuda 

yönlenmektedir. Kristalde moleküller sınırsız üç boyutlu ağ oluĢturan O-H…O, N-

H…O ve N-H…F hidrojen bağları ile bağlanmaktadır. Piridin halkası (Cg1) ve benzen 

halkaları (Cg2) arasındaki merkezleri arasındaki mesafe Cg1-Cg2: 3.673 Å dur. Co, O, 

N atomları arsındaki bağ uzunlukları sırasıyla Ģu Ģekildedir: Co1-O4, Co1-O5, Co1-N1 

bağ uzunluğu 2.143 Å, 2.075 Å, 2.145 Å‘ dur. Co-O ve Co-N mesafelerine eĢit demek 

mümkündür. 
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Şekil 19. [Co(NA)2(H2O)4](C7H4FO2)2 Kompleksinin molekül yapısı [31]. 

 

[Co(C8H8NO2)2(NA)2(H2O)2] kompleksi [32] kobalt(II) simetri merkezli tek çekirdekli 

bir komplekstir. Asimetrik birimlerden meydana gelmekte ve birimlerin her biri de 

birbirinin aynı yapılardan oluĢmaktadır. Co atomlarının her biri simetri merkezi 

üzerinde bulunmaktadır. Her bir Co atomu, iki 4-metilaminobenzoat, iki NA ligandı ve 

iki su molekülleri ile koordinasyona katılmaktadır. Kompleks oktahedral geometri 

yapısı oluĢturmaktadır (ġekil 21). Karboksilat grupları ve komĢu benzen halkaları 

arasındaki dihedral açılar 3.0° ve 2.54° iken; piridin ve benzen halkaları arasındaki 

dihedral açılar 67.40° ve 66.25° dir. Kristalde supramoleküler yapı içerisinde 

moleküller moleküller arası O-H…O ve N-H…O hidrojen bağları ile birbirilerine 

bağlanmaktadır.  
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Şekil 20. [Co(C8H8NO2)2(NA)2(H2O)2] Kompleksinin molekül yapısı[32]. 

 

[Ni(C8H8NO2)2(NA)2(H2O)2] baĢlıklı bileĢik [33] Ni simetri merkezli tek çekirdekli bir 

kompleks olup, iki 4-metilaminobenzoat ve iki NA ligandı ile iki koordine olmuĢ su 

molekülü içermektedir. Bütün ligandlar monodentat olarak koordinasyona 

katılmıĢlardır. Her bir Ni atomu etrafındaki en yakın dört oksijen atomu, NA 

ligandının eksen pozisyonda piridin alkasındaki iki azot atomu tarafından oktahedral 

koordinasyona tamamlanmasıyla kare-düzlem tertibinde biçimlenir 
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Şekil 21. [Ni(C8H8NO2)2(NA)2(H2O)2] Kompleksinin molekül yapısı [33]. 

[Ni(C7H4BrO2)2(NA)2(H2O)2] baĢlıklı kompleksin [34] simetri merkezinde Ni(II) 

metali olup ligandlar monodentat olarak bağlanmıĢtır. Ni atomunun koordinasyon 

çevresinde iki 2-bromobenzoat ligandı, iki su molekülü ve iki monodentat NA 

ligandının heteroazot atomları bağ oluĢturmuĢtur (ġekil 28). Ni-O ortalama bağ 

uzunluğu 2.0909 Å‘dur. [Ni(C7H4BrO2)2(NA)2(H2O)2] kompleksi monoklinik 

düzlemde kristallenmiĢtir. Karboksilat grubu ve komĢu benzen halkası arasındaki 

dihedral açı 30.81° olurken; piridin ve benzen halkaları 84.66° lik dihedral açıda 

konumlanmıĢtır. Kristal yapıdaki O-H…O ve N-H…O hidrojen bağları 

supramoleküler yapı içerisinde bulunan moleküller üzerinden etkileĢime girmektedir. 

Kristal yapı içerisinde zayıf C-H…π etkileĢimleri de bulunmaktadır. Ni-O bağ 

uzunlukları Ni1-O1: 2.0806 Å ve Ni1-O4: 2.1012 Å Ģeklindedir. Ni-N bağ uzunluğu 

2.068 Å‘dur. NA ligandının geometrik parametreleri önceki komplekslerde bulunan 

değerlere yakındır. 
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Şekil 22. [Ni(C7H4BrO2)2(NA)2(H2O)2] Kompleksinin molekül yapısı [34]. 

 

[Ni(NA)2(H2O)4](C7H4FO2)2 baĢlıklı kompleks [35] triklinik düzlemde kristallenmiĢtir. 

Kompleksin asimetrik birimi simetri merkezi üzerinde bulunan Ni atomu ve bir karĢı 

anyon olan 2-florobenzoat‘tan oluĢmaktadır. Ni atomu etrafında ekvatoral düzlemdeki 

dört oksijen atomu, NA ligandının eksen pozisyondaki piridin halkasındaki iki 

heteroazot atomu tarafından oktahedral koordinasyona tamamlanmasıyla kare-düzlem 

tertibinde biçimlenir (ġekil 29). Kare-düzlem yapı içerisindeki Ni-O ortalama bağ 

uzunluğu 2.079 Å‘dur. Karboksil grubu ve bağlı benzen halkaları arasındaki dihedral 

açı 28.28° dir. Piridin ve benzen halkaları arasındaki dihedral açı 8.31° dir. Kristal 

yapıda üç boyutlu ağ içerisindeki moleküller, O-H…O, N-H…O, C-H…O ve C-H…F 

hidrojen bağları üzerinden etkileĢime girmektedir. Piridin ve benzen halkaları 

arasındaki π-π etkileĢimleri kristal yapıyı daha kararlı kılabilmektedir (Namid-Ckarbonil: 

3.626 Å). Ġki Ni-O bağı birbiriyle eĢittir (Ni1-O4: 2.0925 Å ve Ni1-O5: 2.0658 Å). Ni-

N bağ uzunluğu ise Ni1-N1: 2.0834 Å‘dur. 
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Şekil 23. [Ni(NA)2(H2O)4](C7H4FO2)2 Kompleksinin molekül yapısı [35]. 

 

[Ni(C8H7O2)2(NA)2(H2O)2] baĢlıklı kompleksin [36] yapısı incelendiğinde ligand 

olarak koordinasyona giren NA yapısındaki piridin halkasında bulunan heteroazot 

atomu üzerinden koordinasyona dahil olduğu anlaĢılmıĢtır. Bu bileĢik simetri merkezli 

tek çekirdekli bir kompleks olup, merkez atomu simetri merkezi üzerinde yer 

almaktadır. BileĢik monodentat ligandlar gibi rol oynayan iki 4-metilbenzoat ve iki NA 

ligandı ile iki koordinasyona girmiĢ su molekülü bulunmaktadır. Ni atomu 

çevresindeki en yakın dört oksijen atomu, NA ligandının eksen pozisyonda piridin 

halkasındaki iki azot atomu tarafından oktahedral koordinasyona tamamlanmasıyla 

kare-düzlem tertibinde biçimlenir. Karboksilat grubu ve komĢu benzen halkaları 

26.15° lik belirtilen dihedral açıda konumlanırken; piridin ve benzen halkaları 

arasındaki dihedral açı 87.81° dir. Kristal yapıda moleküller, O-H…O ve N-H…O 

hidrojen bağları üzerinden etkileĢime girmektedir. Ni-O ortalama bağ uzunluğu 2.0746 

Å‘dur. Ni atomları karboksilat grupları ile yaklaĢık olarak 0.5087 Å mesafe olacak 

Ģekilde koordinasyona katılmaktadır. Benzen halkaları arasındaki π-π etkileĢimleri 

yapıyı daha kararlı kılabilmektedir (C2-C7: 3.896 Å). Komplekste zayıf C-H…π 

etkileĢimleri de bulunmaktadır. 
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Şekil 24. [Ni(C8H7O2)2(NA)2(H2O)2] Kompleksinin molekül yapısı [36]. 

 

[Ni(C7H4FO2)2(NA)2(H2O)2] baĢıklı kompleks [37] tek çekirdekli olup Ni atomu 

simetri merkezinde bulunmaktadır ve Bu kompleks; Ni atomu ile iki NA ligandı, iki 4-

florobenzoat ligandı ve iki su molekülü ile tahrif olmuĢ oktahedral bir N2O4 geometri 

sergilemektedir (ġekil 31). Kristal monoklinik düzlemde kristallenmiĢtir. Birim hücre 

parametreleri: Mr = 617.18, a = 12.2001 Å, b = 8.8473 Å, c = 17.1341 Å, β = 

136.080°, V = 1282.86 Å
3
, Z = 2, T = 100 K, μ = 0.83 mm

-1
. Karboksilat grubu ve 

komĢu benzen halkaları arasındaki dihedral açı 8.95° iken; piridin ve benzen halkaları 

arasındaki dihedral açı 75.01° dir. Su molekülleri, komĢu karboksilat oksijen 

atomlarına molekül içi O-H…O hidrojen bağı ile bağlanır. Kristal yapıdaki O-H…O, 

N-H…O, C-H…O ve C-H…F hidrojen bağları üç boyutlu ağ içerisindeki moleküllere 

bağlanırlar. Paralel konumdaki piridin halkaları arasındaki π-π etkileĢimlerine de 

dikkat edilmelidir (N1/C8-C12: 3.728 Å). Çünkü yapının kararlı olmasına önemli 

ölçüde katkı sağlamaktadır. Ni-O bağ uzunluğu Ni1-O1: 2.0500 Å ve Ni1-O4: 2.0872 

Å. Ni1-N bağ uzunluğu: 2.1033 Å. 
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Şekil 25. [Ni(C7H4FO2)2(NA)2(H2O)2] Kompleksinin molekül yapısı [37]. 

 

[Cu2(C8H7O3)4(NA)2(H2O)2] baĢlıklı bileĢik [38]  iki çekirdekli simetri merkezli bakır 

kompleksi, bir köprülü NA ligandından gelen bir azot atomu, simetri konumundaki 

köprülü NA ligandından gelen oksijen atomu, iki 4-metoksibenzoat ligandından gelen 

iki oksijen atomu ve bir su molekülü ile bozulmuĢ kare-piramidal bir geometri sergiler 

(ġekil 32). Kompleks monokliniktir. Birim hücre parametreleri: Mr = 1011.93, a = 

14.1707 Å, b = 8.4319 Å, c = 18.0225 Å, β = 95.847 °, V = 2142.23 Å
3
, Z = 2 

Ģeklindedir. Moleküller arası O-H…O ve N—H…O hidrojen bağları paralel uzanan 

moleküller üzerinden etkileĢime girmektedir. Benzen halkaları arsındaki ve piridin 

halkaları arasındaki π-π  etkileĢimleri yapının daha kararlı olmasına katkıda 

bulunmaktadır. Ayrıca benzen halkaları ile piridin halkalarının merkezleri arasındaki 

mesafe sırasıyla 3.801 Å ve 3.653 Å‘dur. Bunun yanısıra düzlemsel karboksilat ve 

komĢu benzen halkaları arasındaki dihedral açılar sırasıyla C2-C7: 1.85° ve C10-C15: 

10.16° dir. Karboksilat grupları (A), benzen halkaları (B) ve piridin halkaları (C) 

(N1/C17-C21) arasında Ģu Ģekilde açısal bir oran vardır: A/B: 28.50°, A/C: 81.64°, 

B/C: 58.50° dir. 
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Şekil 26. [Cu2(C8H7O3)4(NA)2(H2O)2] Kompleksinin molekül yapısı [38]. 

 

[Cu(C7H4FO2)2(NA)2(H2O)].0.5NA.3H2O baĢlıklı kompleks [39] iki aquabis(4-

florobenzoat) bis(NA)bakır(II) molekülü, bir NA molekülü ve altı su molekülden 

oluĢmaktadır. Bakır kompleksi Cu atomu ile iki 4-florobenzoat ligandından gelen iki 

oksijen atomu, iki NA ligandından gelen iki azot atomu ve bir su molekülünden gelen 

oksijen atomu ile tahrif olmuĢ kare-piramidal geometri oluĢturmaktadır (ġekil 33). 

Kompleks monoklinik düzlemde kristallenmiĢtir. Kristal yapıda bulunan O-H…O,O-

H…N ve N-H…O hidrojen bağları ile kristal örgünün dayanıklılığını pekiĢtirmektedir. 

Aynı özelliği aromatik halkalar arasındaki π-π etkileĢimleri de göstermekte olup 

aromatik halkaların merkezleri arasındaki mesafe:3.692 Å -3.794 Å. Komplekste bütün 

ligandlar monodentat Ģeklinde koordinasyona girmiĢtir. C1-O: 1.281 Å, C1-O2: 1.240 

Å, C8-O: 1.282 Å, C8-O4: 1.249 Å ve C27-O8: 1.278 Å, C27-O9: 1.249 Å, C34-O10: 

1.285 Å, C34-O11: 1.245 Å bağ uzunluklarına eĢit demek mümkündür. Cu-O bağ 

uzunluğu benzoat oksijeni için; 1.933 Å - 1.945 Å olup, su molekülünün oksijeni için 

de 2.445 Å - 2.479 Å aralığındadır. Ayrıca Cu-N bağ uzunluğu 2.021 Å - 2.044 Å‘dur. 
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Şekil 27. [Cu(C7H4FO2)2(NA)2(H2O)].0.5NA.3H2O Kompleksinin molekül yapısı [39]. 

 

[Cu(C7H4BrO2)2(NA)2(H2O)2] baĢlıklı bileĢik tek çekirdekli bir komplekstir [40]. Cu 

atomu kompleksin simetri merkezinde bulunmaktadır. Birim hücre iki NA, iki 4-

bromobenzoat ligandı ve iki koordine olmuĢ su molekülü içermektedir. Cu(II) anyonun 

etrafındaki en yakın dört oksijen atomu, NA ligandının eksen pozisyonundaki piridin 

halkasındaki iki azot atomu tarafından oktahedral koordinasyon tamamlanmasıyla 

kare-düzlem geometrisi Ģeklinde biçimlenir (ġekil 36). Karboksilat grubu ve komĢu 

benzen halkaları arasındaki dihedral açı 22.17° olup, piridin ve benzen halkaları 

arasındaki dihedral açı 82.80° dir. Kristal yapıda üç boyutlu ağ içerisindeki moleküller, 

N-H…O, O-H…O ve C-H…O hidrojen bağları ile bağlanmaktadırlar. Kristalde zayıf 

C-H…π etkileĢimlerine rastlamak da mümkündür. Cu-O bağ uzunlukları 1.9756 Å 

(benzoat oksijenleri için), 2.4199 Å (su moleküllerinin oksijenleri için) ve Cu-N bağ 

uzunluğu da 2.0116 Å‘dur. Düzlemsel karboksilat grupları ve komĢu benzen halkaları 

arasındaki dihedral açı 22.17 Å dir. 
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Şekil 28. [Cu(C7H4BrO2)2(NA)2(H2O)2] Kompleksinin molekül yapısı [40]. 

 

[Cu(C7H4FO2)2(C7H5FO2)(NA)2] baĢlıklı komplekte [41] Cu atomu ile iki NA 

ligandından gelen iki azot atomu, iki 4-florobenzoat anyonundan gelen dört oksijen 

atomu ve bir 4-florobenzoik asit molekülü ile birlikte tahrif olmuĢ oktahedral geometri 

oluĢturmaktadır (ġekil 37). Moleküldeki iki Cu-O bağ uzunluğu diğer ikisine göre 

önemli ölçüde daha uzundur. Karboksilat grupları ve komĢu benzen halkaları 

arasındaki dihedral açılar sırasıyla 11.08°, 7.62° ve 5.73° olup; benzen halkaları 

15.62°, 33.71° ve 26.60° lik dihedral açılarda konumlanmıĢtır. Kristal yapıda üç 

boyutlu ağ içerisindeki moleküller önemli ölçüde N-H…O, C-H…F ve C-H…O 

hidrojen bağları üzerinden etkileĢime girmektedir. Benzen halkaları arasındaki π-π 

etkileĢimleri kristal yapıyı daha kararlı kılmaktadır (Benzen halkalarının merkezleri 

arası uzaklık: 3.5517 Å, 3.8456 Å ve 3.9265 Å). Kompleks triklinik düzlemde 

kristallenmiĢtir. Birim hücre parametreleri ise Mr = 726.12, a = 10.3370 Å, b = 

11.6707 Å, c = 14.1121 Å, α = 110.824°, β = 101.333°,γ = 95.761°, V = 15.3309 Å
3
, Z 

= 2 Ģeklindedir. 
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Şekil 29. [Cu(C7H4FO2)2(C7H5FO2)(NA)2] Kompleksinin molekül yapısı [41]. 

 

[Zn(C7H4FO2)2(NA)2].H2O baĢlıklı bileĢik [42] monomeriktir. Kompleks iki 4-

florobenzoat ve iki NA ligandı ile koordine olmamıĢ bir su molekülü içermektedir. 

NAler monodentat ligandlar gibi rol oynarken; 4-florobenzoatlar çift diĢli Ģelat 

ligandlar gibi koordinasyona dahil olmaktadır. Zn atomu etrafındaki altı 

koordinasyonlu geometri, yüksek oranda bozulmuĢ oktahedral Ģeklinde de tarif 

edilebilir (ġekil 38). Ġki NA ligandı cis- konumunda düzenlenmiĢtir. Kompleksi 

triklinik düzlemde kristallenmiĢtir. Birim hücre parametreleri ise Mr = 605.87, a = 

8.2363 Å, b = 12.3711 Å, c = 14.8971 Å, α = 113.178°, β = 99.015°, γ = 99.465°, V = 

1334.7 Å
3
, Z = 2 Ģeklindedir. Zn-O bağ uzunlukları sırasıyla, Zn-O1: 1.978 Å, Zn-O2: 

2.564 Å, Zn-O3: 2.010 Å ve Zn-O4: 2.458 Å olup, Zn-N bağ uzunlukları ise Zn-N1: 

2.079 Å ve Zn-N3: 2.095 Å‘dur.  
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Şekil 30. [Zn(C7H4FO2)2(NA)2].H2O Kompleksinin molekül yapısı [42]. 

 

[Zn(C8H8NO2)2(NA)2] baĢlıklı komplekste [43] Zn atomu ile iki monodentat 4-

(metilamino)benzoat ve iki monodentat NA ligandından oluĢmaktadır. Zn atomunun 

koordinasyon çevresi bozulmuĢ tetrahedral geometri oluĢturmaktadır (ġekil 39). Ġki 

benzen halkası ve iki piridin halkası arasındaki dihedral açılar 78.30° ve 68.86° dir. 

Kristal yapıda moleküller, sonsuz üç boyutlu ağ içerisinde N-H…O hidrojen bağları 

üzerinden etkileĢime girmektedir. Kompleks monoklinik düzlemde kristallenmiĢtir. 

Birim hücre parametreleri: Mr = 609.93, a = 8.085 Å, b = 16.036 Å, c = 21.333 Å, β = 

95.78°, V = 2751.8 Å
3
, Z = 4, μ = 0.95 mm

-1
, T= 294 K‗dır. Zn-O ve Zn-N bağ 

uzunlukları: Zn1-O1: 1.9584 Å ve Zn1-O3: 1.9210 Å olup, ikisi için de eĢit demek 

mümkündür. Zn1-N1: 2.0722 Å ve Zn1-N3: 2.0854 Å ve aynı durum için Zn-N bağ 

uzunluklarından da bahsedilebilir. 
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Şekil 31. [Zn(C8H8NO2)2(NA)2] Kompleksinin molekül yapısı [43]. 

 

[Zn(C9H9O2)2(NA)2] baĢlıklı komplekste [44] Zn atomuna bağlı iki 4-etilbenzoat ve iki 

NA ligandı ile bozulmuĢ tetrahedral koordinasyon yapısına sahiptir (ġekil 40). 

Kompleks monoklinik düzlemde kristallenme göstermiĢtir. Kompleksin birim hücre 

parametreleri: Mr = 607.97, a = 8.0601 Å, b = 15.9736 Å, c = 21.2568 Å, β = 94.384°, 

V = 2728.78 Å
3
, Z = 4, μ = 0.95 mm

-1
, T= 100 K. Piridin ve benzen halkaları 

arasındaki dihedral açılar sırasıyla 68.46° ve 81.09° dir. Karboksilat grupları ve komĢu 

benzen halkası arasındaki dihedral açılar ise sırasıyla 10.33° ve 2.38° dir. Kristal 

yapıda, moleküller arası N-H…O yapısında hidrojen ile oksijen arasında bir hidrojen 

bağı mevcuttur ve üç boyutlu bir ağ oluĢturur. Benzen halkasında iki zayıf C-H…π 

bağı ve C-H…O etkileĢimi vardır. Karboksilat gruplarındaki C1-O1: 1.282 Å, C1-O2: 

1.238 Å ve C10-O3: 1.283 Å, C1-O2: 1.243 Å bağları, lokalize tek ve çift bağlanma 

yerine, delokalize bağlanma örgüsü göstermektedir. Zn-O bağ uzunlukları 1.9321 Å ve 

1.9470 Å iken; Zn-N bağ uzunlukları 2.0525 Å ve 2.0767 Å ‘dur. 
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Şekil 32. [Zn(C9H9O2)2(NA)2] Kompleksinin molekül yapısı [44]. 

 

[Zn(C7H4BrO2)2(NA)2(H2O)2] baĢlıklı [45] tek çekirdekli komplekste simetri 

merkezinde Zn atomu bulunmaktadır. Molekül, iki 2-bromobenzoat ve iki NA ligandı 

ile iki koordine olmuĢ su molekülü içermektedir. Kompleks monoklinik düzlemde 

kristallenmiĢtir. Koordinasyona katılan ligandların hepsi tek diĢli ligand gibi 

davranmaktadır. Kompleksin birim hücre parametreleri: Mr = 745.68, a = 7.9111 Å, b 

= 18.1604 Å, c = 9.8345 Å, β = 106.346 °, V = 1355.80 Å
3
, Z = 2, μ = 3.91 mm

-1
. Zn 

atomunun ekvatoral düzlemdeki en yakın dört oksijen atomu, NA ligandının eksen 

pozisyondaki piridin halkalarından gelen iki azot atomu ile hafifçe tahrif olmuĢ 

oktahedral geometriyi tamamlamakta ve kare-düzlem Ģeklinde biçimlenmektedir (ġekil 

41). Karboksil grubu ve komĢu benzen halkaları arasındaki dihedral açı 31.14° olup, 

piridin ve benzen halkaları arasındaki dihedral açı 83.54° dir. Kristal yapıda moleküller 

O-H…O ve N-H…O hidrojen bağları ile bağlanarak sınırsız zincirler oluĢturmaktadır. 

Yapıda zayıf C-H…π etkileĢimleri de mevcuttur. Zn-O ve Zn-N bağ uzunlukları 

sırasıyla Zn1-O1: 2.1182 Å ve Zn1-O4: 2.1647 Å, Zn1-N1: 2.1124 Å. 
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Şekil 33. [Zn(C7H4BrO2)2(NA)2(H2O)2] Kompleksinin molekül yapısı [45]. 

 

[Zn2(C7H4FO2)4(NA)2].C7H5FO2 baĢlıklı kompleks [46] çift çekirdekli olup Zn atomu 

ile 2-florobenzoat anyonunun iki karboksilat grupları ve bir 2-florobenzoik asit 

molekülü ile köprü konumundadır. Bir Zn(II) katyonu, iki köprülü 2-florobenzoat 

anyonu, bir Ģelatlı 2-florobenzoat anyonu ve bir NA ligandı ile koordinasyona girerek 

tahrif olmuĢ kare-piramidal geometri yapısı oluĢturmaktadır. Ġki köprülü 2-

florobenzoat anyonu, bir monodentat 2-florobenzoat anyonu ve bir NA ligandı ile 

koordinasyonu hafif bozulmuĢ oktahedral geometriye tamamlamakta ve kare-piramidal 

tertibinde biçimlenmektedir (ġekil 42). Çift çekirdekli molekülde, piridin halkaları 

19.41° lik dihedral açıda konumlanmıĢtır. Kristal yapıda koordine olmamıĢ 2-

florobenzoik asit molekülleri O-H…O hidrojen bağları ile bağlanmaktadır ve simetri 

merkezli supramoleküllerin dimerleri oluĢmaktadır. Üç boyutlu ağdaki kompleks 

molekülleri, moleküller arası N-H…O hidrojen bağları ile bağlanmaktadır. Birbirine 

oldukça yakın olan paralel piridin ve benzen halkaları arasındaki π - π etkileĢimleri 

kristal yapının kararlılığına katkıda bulunmaktadır. Dihedral açılar sırasıyla 19.41° ve 

12.72° olmakla beraber, merkezleri arasındaki mesafe ise 3.701 Å  ve 3.857 Å‘dur. 
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Şekil 34. [Zn2(C7H4FO2)4(NA)2].C7H5FO2 Kompleksinin molekül yapısı [46]. 

 

[Zn2(C8H7O2)4(H2O)2].[Zn2(C8H7O2)4(NA)2].2H2O baĢlıklı komplekste [47], çift 

çekirdekli iki çeĢit Zn kompleksini (A kompleksi ve B kompleksi) ve koordine 

olmamıĢ su moleküllerini içermektedir. A bileĢiği [Zn2(C8H7O2)4(H2O)2] formüllü 

komplekstir. Bu komplekste her bir Zn(II) katyonu çevresinde, bir 4-metilbenzoat 

anyonu ile koordine olmuĢ bir su molekülü Ģelat oluĢturmaktadır. Böylece iki 4-

metilbenzoat anyonları trigonalbipiramidal bir geometri içerisinde köprülü ligand 

olarak görev almaktadır. [Zn2(C8H7O2)4(NA)2] formüllü B kompleksinde ise her bir 

Zn(II) katyonu, bir monodentat 4-metilbenzoat anyonu ve bir NA ligandı ile 

koordinasyona girmektedir. Kompleks tetrahedral geometri yapısı sergilemektedir 

(ġekil 43). Bu koordinasyon yapısı içerisindeki iki 4-metilbenzoat anyonu yine aynı 

Ģekilde köprülü bir ligand görevini üstlenmektedir. B kompleksinde komĢu benzen 

halkaları arasında molekül içi zayıf π - π etkileĢimleri görülmektedir ve benzen 

halkalarının merkezleri arasındaki mesafe ise 3.710 Å olmaktadır. Belirtilen kristal 

yapıda, O-H…O ve N-H…O hidrojen bağı ile zayıf C-H…O hidrojen bağlarına 

oldukça sık rastlanmaktadır. Kristalin bir rasemik çifti incelendi ve bu rasemik 

çiftlerden daha küçük olanın bileĢen maddelerinin sadece % 38‘i incelenmiĢtir. Zn-O 

ortalama bağ uzunlukları sırasıyla 2.071 Å ve 1.942 Å‘dur. 
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Şekil 35. [Zn2(C8H7O2)4(H2O)2].[Zn2(C8H7O2)4(NA)2].2H2O Kompleksinin molekül 

yapıları [47]. 

[Zn(C8H7O3)2(NA)2] baĢlıklı kompleskte [48] benzer konfigürasyona sahip birbirinden 

bağımsız üç kristallografikal molekül içermektedir. Kristal triklinik düzlemde 

kristallenme göstermiĢtir. Birim hücre parametreleri ise Mr = 611.92, a = 10.6828 Å, b 

= 16.6230 Å, c = 23.8011 Å, α = 77.050°, β = 85.654°, γ = 78.526° , V = 4034.63 Å
3
, Z 

= 6 Ģeklindedir. [Zn(C8H7O3)2(NA)2] kompleksi, Zn atomu ile iki NA ligandından 

gelen iki azot atomu ve iki 4-metoksibenzoat anyonundan gelen üç oksijen atomu ile 

koordinasyonu sonucu bozulmuĢ trigonal-bipiramidal geometri sergilemektedir (ġekil 

44). Birbirinden bağımsız her bir molekülde, bir Zn-O bağ mesafesi diğer ikisine göre 

önemli ölçüde daha uzundur. Üç molekül için bağ mesafesi sırasıyla Ģu Ģekildedir: 

2.5181 Å, 2.5931 Å ve 2.4085 Å. Kristal yapıdaki N-H…O ve C-H…O hidrojen 

bağları üç boyutlu ağ içerisindeki molekülleri üzerinden etkileĢime girmektedir. Piridin 

halkaları arasındaki ile piridin ve benzen halkaları arasındaki π - π etkileĢimleri kristal 

yapının daha fazla kararlı olmasına katkıda bulunmaktadır. Piridin halkaları ile piridin 

ve benzen halkalarının merkezleri arasındaki mesafeler sırasıyla 3.7655 Å  ve 3.8453 

Å‘dur. 



 

38 
 

 

Şekil 36. [Zn(C8H7O3)2(NA)2] Kompleksinin molekül yapısı [48]. 

 

[Zn(C9H10NO2)2(NA)2(H2O)2].2H2O baĢlıklı komplekste [49] simetri merkezli tek 

çekirdekli bir komplekstir. Zn(II) katyonu simetri merkezi üzerinde bulunmaktadır. 

Kompleks, Zn katyonu ile iki 4-(metilamino)benzoat anyonu, iki NA ligandı ile iki su 

molekülü tarafından koordine olmaktadır ve hafif tahrif olmuĢ oktahedral bir geometri 

oluĢturmaktadır (ġekil 45). Kompleks triklinik düzlemde kristallenmiĢtir. Birim hücre 

parametreleri: Mr = 710.07, a = 8.1810 Å , b = 9.9877 Å, c = 10.1982 Å , α = 76.141°, 

β = 88.894° , γ = 78.200° , V = 791.55 Å
3
 Ģeklindedir. Karboksilat grubu ve bağlı 

benzen halkası arasındaki dihedral açı 3.09° olup, piridin ve benzen halkaları 

arasındaki dihedral açı ise 77.10° dir. Koordine olmamıĢ su molekülleri NA 

ligandlarına O-H…O hidrojen bağları ile bağlanmaktadır. Kristaldeki, moleküller arası 

N-H…O, O-H…O ve C-H…O hidrojen bağları ile üç boyutlu ağ içerisindeki 

molekülleri birbirine bağlamaktadır. Yapı içerisinde N-H…π etkileĢimleri de meydana 

gelmektedir. Zn-O ve Zn-N bağ uzunlukları sırasıyla Zn1-O: 2.0442 Å ve Zn1-O4: 

2.1503 Å ile Zn1-N1: 2.1963 Å‘dur. Ortalama Zn-O bağ uzunluğu 2.0973 Å. 
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Şekil 37. [Zn(C9H10NO2)2(NA)2(H2O)2].2H2O Kompleksinin molekül yapısı [49]. 

 

[Cd2(C9H10NO2)4(NA)2(H2O)2] baĢlıklı bileĢik [50] simetri merkezli dimerik bir 

kadmiyum kompleksidir. Her biri yedi koordinasyonlu olan Cd atomu, iki 4-

(dimetilamino)benzoat anyonunun karboksilat grupları ile Ģelat oluĢturmuĢtur. 

Monomerik birimlerden ikisi, iki karboksilat grubundan gelen iki oksijen atomu 

arasında köprü oluĢturmuĢtur (ġekil 46). Kristal trikliniktir ve Birim hücre 

parametreleri ise Mr = 1161.83, a = 9.5453 Å , b = 10.2372 Å, c = 13.5697 Å, α = 

74.102°, β = 79.479°, γ = 66.547° , V = 1165.85 Å
3
, Z= 1 Ģeklindedir. Kristal yapıdaki, 

moleküller arası O-H…O, N-H…O ve C-H…O hidrojen bağları üç boyutlu ağ 

içerisindeki moleküller üzerinden etkileĢime girmektedir. Cd-O ve Cd-N bağ 

uzunlukları sırasıyla Cd1-O1: 2.3511 Å, Cd1-O2: 2.3362 Å, Cd1-O3: 2.5705 Å, Cd1-

O4i: 2.5762 Å, Cd1-O6: 2.3170 Å ve Cd1-N3: 2.3339 Å. Cd-O‘ nun ortalama bağ 

uzunluğu 2.4302 Å. Piridin halkaları arasındaki π- π etkileĢimleri yapının daha kararlı 

olmasına katkıda bulunmaktadır. Piridin halkalarının merkezleri arasındaki mesafe: 

3.974 Å. Yapı içerisinde zayıf C-H… π etkileĢimlerinin olduğu da görülmüĢtür. 
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Şekil 38. [Cd2(C9H10NO2)4(NA)2(H2O)2] Kompleksinin molekül yapısı [50]. 

 

[Cd2(C8H8NO2)4(NA)2(H2O)2] baĢlıklı bileĢik [51] simetri merkezli çift çekirdekli 

kadmiyum kompleksidir. Kompleksteki Cd metal atomu 4-(metilamino)benzoat 

anyonlarından gelen iki karboksilat grupları ile Ģelat oluĢturmaktadır, bir NA ligandı 

ve bir su molekülü ile koordine olmaktadır. Aynı zamanda komĢu 4-

(metilamino)benzoat anyonlarından gelen bir karboksilat oksijen atomu, Cd atomuna 

köprü konumunda bağlanarak düzensiz yapıda yedi koordinasyonlu bir geometri 

oluĢturur (ġekil 47). Kompleks triklinik düzlemde kristalleĢmektedir. Birim hücre 

parametreleri ise, Mr = 1105.72, a = 9.5286 Å, b = 10.1734 Å, c = 13.2876 Å, α = 

72.831°, β = 75.741°, γ = 67.172°, V = 1121.51 Å
3
, Z= 1 Ģeklindedir. Kristal yapıdaki 

moleküller arası O-H…O, N-H…O ve C-H…O hidrojen bağları üç boyutlu ağ 

içerisindeki moleküllere bağlanırlar. Piridin halkaları arasındaki π-π etkileĢimleri 

yapının kararlılığına katkıda bulunmaktadır. Piridin halkalarının merkezleri arasındaki 

mesafe: 3.965 Å. Ayrıca yapı içerisinde C-H…π etkileĢimlerinin varlığından söz 

etmek de mümkündür. Cd-O bağ uzunlukları sırasıyla Cd1-O1: 2.3170 Å, Cd1-O2: 

2.3844 Å ve Cd1-O3: 2.5099 Å. Cd-N bağ uzunluğu Cd1-N1: 2.3265 Å. Ortalama Cd-

O bağ uzunluğu 2.4013 Å ‘dur. 
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Şekil 39. [Cd2(C8H8NO2)4(NA)2(H2O)2] Kompleksinin molekül yapısı [51]. 
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2. MATERYAL VE YÖNTEM 

2.1. Materyal  

2.1.1. Kullanılan Kimyasal Maddeler  

Bu çalıĢma Kafkas Üniversitesi Fen Edebiyat Fakültesi Anorganik Kimya AraĢtırma 

Laboratuarında gerçekleĢtirilmiĢtir. Komplekslerin sentezinde 2-iyodobenzoik asit, 

NA, sodyum bikarbonat, nikel(II)sülfat hekzahidrat, kobalt(II)sülfat heptahidrat ve 

bakır(II)sülfat pentahidrat kullanılmıĢtır. 

2.1.2. Kullanılan Aletler  

ÇalıĢmada sentezlenen bileĢiklerin yapı aydınlatılmasında kullanılan FT-IR 

Spektrumları Kafkas Üniversitesi Fen-Edebiyat Fakültesi Kimya Bölümünde, 

ALPHA-P BRUKER FT-IR spektrometresinde alınmıĢtır. Elementel analiz sonuçları 

Ġnönü Üniversitesi Merkez AraĢtırma Laboratuarında LECO CHNS 932 elementel 

analiz cihazında alınmıĢtır. Termal bozunmaları Hacettepe Üniversitesi Fen Fakültesi 

Kimya Bölümünde Rigaku TG 8110 termik analizatörlü TAS 100 model cihaz ile azot 

atmosferinde alınmıĢtır. Tek kristal X-IĢınları Verileri Anadolu Üniversitesi Merkez 

AraĢtırma Laboratuarında Bruker Kappa APEX 2 CCD cihazında alınmıĢtır.  

2.2. Sentez  

2.2.1. Katena-Poli[[aqua(2-iyodobenzoat-κO)-kobalt(II)]-μ-aqua-μ-2-

iyodobenzoat-κ
2
O:O’] (1) 

Sentez için ilk olarak CoSO4.7H2O (1,41 g, 5 mmol) saf su (50 ml) içerisinde çözündü. 

Daha sonra 2-iyodobenzoik asidin sodyum tuzu için 2-iyodobenzoik asit (2,48 g, 10 

mmol) ve sodyum bikarbonat (0,84g, 10 mmol) 100 ml suda 60 °C‘de karbondioksit 

tamamen uzaklaĢıncaya kadar karıĢtırıldı ve kobalt sülfat çözeltisi üzerine süzülerek 

eklendi ve kristallenmesi için bırakıldı. Bir hafta sonunda pembe kristaller oluĢtu. 1 

nolu kompleks olarak tanımlandı.  

2.2.2. Katena-Poli[[aqua(2-iyodobenzoat-κO)-nikel(II)]-μ-aqua-μ-2-iyodobenzoat-

κ
2
O:O’] (2) 

Sentez için ilk olarak NiSO4.6H2O (1,31 g, 5 mmol) saf su (50 ml) içerisinde çözündü. 

Daha sonra 2-iyodobenzoik asidin sodyum tuzu için 2-iyodobenzoik asit (2,48 g, 10 

mmol) ve sodyum bikarbonat (0,84g, 10 mmol) 100 ml suda 60 °C‘de karbondioksit 
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tamamen uzaklaĢıncaya kadar karıĢtırıldı ve kobalt sülfat çözeltisi üzerine süzülerek 

eklendi ve sonra kristallenmesi için bırakıldı. 5-6 gün sonunda yeĢil kristaller oluĢtu. 2 

nolu kompleks olarak tanımlandı.  

2.2.3. Tetrakis(μ-2-iyodobenzoat-κ
2
O:O’)bis-[aquabakır(II)] (3) 

Sentez için ilk olarak CuSO4.5H2O (1,25 g, 5 mmol) saf su (100 ml) içerisinde 

çözündü. Daha sonra 2-iyodobenzoik asidin sodyum tuzu için 2-iyodobenzoik asit 

(2,48 g, 10 mmol) ve sodyum bikarbonat (0,84g, 10 mmol) 100 ml suda 60 °C‘de 

karbondioksit tamamen uzaklaĢıncaya kadar karıĢtırıldı ve bakır sülfat çözeltisi üzerine 

süzülerek eklendi daha sonra kristallenmesi için bırakıldı. Bir gün sonunda yeĢil 

kristaller oluĢtu. 3 nolu kompleks olarak tanımlandı.  

2.2.4. Diaquabis(2-iyodobenzoat-κO)bis-(nikotinamid-κN
1
)kobalt(II) (4) 

Sentez için ilk olarak CoSO4.7H2O (1,41 g, 5 mmol) 20 ml saf su içerisinde çözündü 

ve NA (1,22g, 10 mmol) saf su (20 ml) içerisinde çözünerek kobalt sülfat çözeltisi 

üzerine eklendi. Daha sonra 2-iyodobenzoik asidin sodyum tuzu için 2-iyodobenzoik 

asit (2,48 g, 10 mmol) ve sodyum bikarbonat (0,84g, 10 mmol) 100 ml suda 60 °C‘de 

karbondioksit tamamen uzaklaĢıncaya kadar karıĢtırıldı ve kobalt sülfat çözeltisi 

üzerine süzülerek eklendi ve kristallenmesi için bırakıldı. 4-5 gün sonunuda pembe 

kristaller oluĢtu. 4 nolu kompleks olarak tanımlandı.  

2.2.5. Diaquabis(2-iyodobenzoat-κO)bis-(nikotinamid-κN
1
)nikel(II) (5) 

Sentez için ilk olarak NiSO4.6H2O (1,31 g, 5 mmol) saf su (20 ml) içerisinde çözündü 

ve NA (1,22g, 10 mmol) saf su (20 ml) içerisinde çözünerek kobalt sülfat çözeltisi 

üzerine eklendi. Daha sonra 2-iyodobenzoik asidin sodyum tuzu için 2-iyodobenzoik 

asit (2,48 g, 10 mmol) ve sodyum bikarbonat (0,84g, 10 mmol) 100 ml suda 60 °C‘de 

karbondioksit tamamen uzaklaĢıncaya kadar karıĢtırıldı ve nikel sülfat çözeltisi üzerine 

süzülerek eklendi ve kristallenmesi için bırakıldı. 4-5 gün sonunda yeĢil kristaller 

oluĢtu. 5 nolu kompleks olarak tanımlandı.  
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2.2.6. Diaquabis(2-iyodobenzoat-κO)bis-(nikotinamid-κN
1
)bakır(II) (6) 

Sentez için ilk olarak CuSO4.5H2O (1,25 g, 5 mmol) saf su (20 ml ) içerisinde çözündü 

ve NA (1,22g, 10 mmol) saf su (20 ml) içerisinde çözünerek bakır sülfat çözeltisi 

üzerine eklendi. Daha sonra 2-iyodobenzoik asidin sodyum tuzu için 2-iyodobenzoik 

asit (2,48 g, 10 mmol) ve sodyum bikarbonat (0,84g, 10 mmol) 100 ml suda 60 °C‘de 

karbondioksit tamamen uzaklaĢıncaya kadar karıĢtırıldı ve bakır sülfat çözeltisi üzerine 

süzülerek eklendi ve kristallenmesi için bırakıldı. 1 hafta sonunda mavi kristaller 

oluĢtu. 6 nolu kompleks olarak tanımlandı.  
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3. BULGULAR 

3.1. Katena-Poli[[aqua(2-iyodobenzoat-κO)-kobalt(II)]-μ-aqua-μ-2-iyodobenzoat-

κ
2
O:O’] (1) Kompleksinin X Işınları Analizi  

Tablo 1. (1) kompleksinin kristal parametreleri 

Kristal Özellikleri 

 

Kimyasal Formül Co(C7H4IO2)2(H2O)2 

Molekül Ağırlığı 588,97 

Kristal Sistemi Ortorombik 

Birim Hücre Parametreleri a = 7,5051 (3), b = 10,5639 (4), c = 21,6723 (9) Å 

Birim Hücre Hacmi 1718,25 (12) Å
3
 

Boyut/Biçim/Renk 0,26 x0,23 x0,17 mm
3
/Blok/Turuncu 

3.2. Tetrakis(μ-2-iyodobenzoat-κ2O:O’)bis-[aquabakır(II)] (3) Kompleksinin X 

Işınları Analizi 

Tablo 2. (3) kompleksinin kristal parametreleri 

Kristal Özellikleri 

Kimyasal Formül [Cu2(C7H4IO2)4(H2O)2] 

Molekül Ağırlığı 1151,14 

Kristal Sistemi Triklinik 

Birim Hücre Parametreleri a = 7,3563 (2), b = 10,7448 (3), c = 10,9066 (3) Å 

α = 83,167 (3)°, β = 72,779 (2)°, γ = 77,227 (2)° 

Birim Hücre Hacmi 801,73 (4) Å
3
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Boyut/Biçim/Renk 0,39 x0,36 x0,24 mm
3
/Blok/YeĢil 

3.3. Diaquabis(2-iyodobenzoat-κO)bis-(nikotinamid-κN1)kobalt(II) (4) 

Kompleksinin X Işınları Analizi 

 

Tablo 3. (4) kompleksinin kristal parametreleri 

Kristal Özellikleri 

Kimyasal Formül Co(C7H4IO2)2(NA)2 (H2O)2  

Molekül Ağırlığı 833,22 

Kristal Sistemi Monoklinik 

Birim Hücre Parametreleri a = 7,5051 (3), b = 10,5639 (4), c = 21,6723 (9) Å 

a = 7,9475 (2), b = 19,7551 (4), c = 9,7070 (3) A° 

β= 108,642 (3)° 

Birim Hücre Hacmi 1444,07 (7)Å
3
 

Boyut/Biçim/Renk 0,35 x0,22 x0,17 mm
3
/Blok/Pembe 
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3.4. Diaquabis(2-iyodobenzoat-κO)bis-(nikotinamid-κN1)bakır(II) (6) 

Kompleksinin X Işınları Analizi 

Tablo 4. (6) kompleksinin kristal parametreleri 

Kristal Özellikleri 

Kimyasal Formül Cu(C7H4IO2)2(NA)2 (H2O)2  

Molekül Ağırlığı 837,85 

Kristal Sistemi Monoklinik 

Birim Hücre Parametreleri a = 8,1617 (2), b = 18,3365 (4), c = 9,7047 (3) A° 

β= 103,573 (3)° 

Birim Hücre Hacmi 1411,81 (7) Å
3
 

Boyut/Biçim/Renk 0,39 x0,36 x0,24 mm
3
/Blok/Mavi 

 

Tablo 5. Komplekslerinin elementel analiz verileri 

Kod Kompleksler % C 

Den.-teorik 

% H 

Den.-teorik 

% N 

Den.-teorik 

1 [Co(C7H4IO2)2(H2O)2] 28,55-28,48 2,05-2,24 - 

2 [Ni(C7H4IO2)2(H2O)2] 28,54-27,86 2,05-2,27 - 

3 [Cu2(C7H4IO2)4(H2O)2] 29,21-29,29 1,75-2,00 - 

4 [Co(C7H4IO2)2(NA)2 (H2O)2] 37,50-37,48 3,08-2,90 6,70-6,72 

5 [Ni(C7H4IO2)2(NA)2 (H2O)2] 37,49-37,39 3,06-2,90 6,73-6,72 

6 [Cu(C7H4IO2)2(NA)2 (H2O)2] 37,27-38,81 2,89-2,77 6,69-6,93 
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Tablo 6. Komplekslerin FT-IR spektrum verileri 

GRUPLAR (1) (2) (3) (4) (5) (6) 

ѵ(OH) 3600 

3000 

3600 

3000 

3600 

3000 

3600 

3000 

3600 

3000 

3600 

3000 

ν(C=O)amid - - 
- 

1691 1688 1668 

ν(C=C)halka 1580 1573 
1580 

1624 1625 1629 

ν(N-H) 

- - 
- 

3492 

3370 

3496 

3365 

3373 

3311 

v(COO
-
)as 1549 1543 

1555 
1571 1538 1541 

v(COO
-
)s 1397 1384 

1383 
1379 1381 1361 

Δv 152 159 
172 

192 157 180 

ν(C-N)py - - 
- 

1049 1035 1053 

ν(C-H)halka - - - 3075 3215 3069 

o- 

disubstitue benzen 
746 740 740 746 744 742 

ν(C-N)amid - - 
- 

1101 1035 1113 

ν(M-O) 
635 636 

637 
634 650 633 

v(M-N) 
- - 

- 
471 480 474 
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4. TARTIŞMA VE SONUÇ 

Spektroskopik Değerlendirme 

Ġlk kez sentezlenen 6 adet 2-iyodobenzoat kompleksinde metal olarak Co(II), Ni(II) ve 

Cu(II) kullanılmıĢtır. Sentezlenen 3 adet komplekste sadece Co(II), Ni(II) ve Cu(II) ve 

2-iyodobenzoattan oluĢurken; 3 adet kompleks Co(II), Ni(II) ve Cu(II) ve 2-

iyodobenzoat/NAden oluĢmuĢtur. 

Yapılan analiz sonuçları neticesinde komplekslerin formüllerinin aĢağıdaki gibi 

oldukları tahmin edilmektedir: 

[Co(C7H4IO2)2(H2O)2]n (1) 1:2:2 

[Ni(C7H4IO2)2(H2O)2] n (2) 1:2:2 

[Cu2(C7H4IO2)4(H2O)2] (3) 2:4:2 

[Co(C7H4IO2)2(NA)2 (H2O)2] (4) 1:2:2:2 

[Ni(C7H4IO2)2(NA)2 (H2O)2] (5) 1:2:2:2 

[Cu(C7H4IO2)2(NA)2 (H2O)2] (6) 1:2:2:2 

 

Sentezlenen bileĢiklerin FT-IR spektrumları sonucunda fonksiyonel gruplara ait pikler 

yeni bileĢiklerin yapılarının tahmininde kullanılmıĢtır (Tablo 6). 

Kompleksleri Me(II) o-iyodobenzoik asit ve Me(II) o-iyodobenzoik asit/NA olmak 

üzere iki guruba ayırabiliriz. 

Sentezlenen komplekslerin tamamında 3600-3000 cm
-1

 civarında görülen pikler 

komplekslerin yapılarındaki koordinasyon suyunun -OH grubundan ileri gelmektedir. 

Literatürde o-halojenobenzoik asit C=O titreĢimleri 1664 cm
-1
‘de gözlenmiĢtir [52]. 

Komplekslerimizin FT-IR sonuçları incelendiğinde (Ek ġekil 1-6) asimetrik ve 

simetrik COO
-
 titreĢimleri 1549-1397 cm

-1
 (1), 1543-1384 cm

-1
 (2), 1555-1383 cm

-1
 

(3), 1571-1379 cm
-1

 (4), 1538-1381 cm
-1

 (5) ve 1581-1361 cm
-1

 (6)‘de gözlenmiĢtir. o-

iyodobenzoik asidin sodyum tuzu için bu pikler literatürde 1542-1405 cm
-1
‘de 
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kaydedilmiĢ ve Δ değeri 137 cm
-1

 olarak bulunmuĢtur [53]. Kompleksler için Δ 

değerleri 152 cm
-1

 (1), 159 cm
-1

 (2), 172 cm
-1

 (3), 192 cm
-1

 (4), 157 cm
-1 

(5) ve 180 

cm
-1 

(6) olarak hesaplanmıĢtır.  

Literatürde nikotinamidin amid C=O titreĢimi 1679 cm
-1

 olarak kaydedilmiĢtir. 

Metal(II) o-iyodobenzoik asit/NA komplekslerinin amid gruplarına ait C=O 

titreĢimleri 1691 cm
-1

 (4), 1688 cm
-1

 (5) ve 1668 cm
-1

 (6) olarak gözlemlenmiĢtir. Bu 

kuvvetli valans titreĢimleri amid grubunun azot ve oksijen atomlarının koordinasyona 

katılmadığını göstermektedir. 

Literatürde nikotinamidin metal komplekslerinde NH2 gruplarına ait N-H gerilme 

titreĢimleri (3368-3163) cm
-1

 ve (3371-3188) cm
-1

 aralığında görülmektedir. [53,54]. 

Bu ligandın bulunduğu 4, 5 ve 6 numaralı kompleksler için titreĢim değerleri ise 

sırasıyla (3492-3370) cm
-1

, (3496-3365) cm
-1

, (3373-3311) cm
-1

 aralıklarında 

gözlenmiĢtir.  

Komplekslerin temelini oluĢturan Me-O ve Me-N (Me:Co, Ni, Cu) bağlanmalarına 

uygun gelen absorpsiyon bantları Me-O için; 635 cm
-1 

(1), 636 cm
-1 

(2), 637 cm
-1 

(3),  

635 cm
-1 

(4), 635 cm
-1 

(5) ve 635 cm
-1 

(6) gerilme titreĢimlerini, Me-N için; 471 cm
-1 

(4),  480 cm
-1 

(5) ve 474 cm
-1 

(6) gerilme titreĢimlerini vermektedir.  

1 Nolu kompleksin DTA eğrisi incelendiğinde (Ek ġekil 7) 127, 233 ve 636°C 

maksimum sıcaklıklar görülmektedir. Kompleks üç basamakta bozunmaya uğramıĢtır. 

(96-182) °C sıcaklık aralığında ilk bozunma ile iki mol su molekülü uzaklaĢmaktadır 

(den. %6,15,teo. %6,11). (182-900)°C arasında iki basamakta ise 2-iyodobenzoat 

ligandı parçalanarak son ürün olarak CoO kaldığı tahmin edilmektedir.  

2 Nolu kompleks ile 1 nolu kompleksin DTA eğrileri (Ek ġekil 8) benzerlik 

göstermektedir. Kompleks üç basamakta bozunmaya uğramıĢtır. (87-152) °C Sıcaklık 

aralığında ilk bozunma ile iki mol su molekülü uzaklaĢmaktadır (den. %6,16, teo. 

%6,15). (52-900) °C Sıcaklık arakığında 2-iyodobenzoat ligandı iki basamakta 

parçalanarak son ürün olarak NiO kaldığı tahmin edilmektedir.  

3 Nolu kompleksin DTA eğrisine baktığımızda (Ek ġekil 9) 148, 375 ve 666 °C 

maksimum sıcaklıkları görülmektedir. Üç basamakta bozunan komplekste ilk olarak 
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(123-158) °C Sıcaklık aralığında iki mol su molekülü uzaklaĢmaktadır (den. 

%3,13,teo. %3,12). (158-900)°C Sıcaklık aralığında 2-iyodobenzoat ligandı iki 

basamakta parçalanarak son ürün olarak CuO kaldığı tahmin edilmektedir.  

4 Nolu kompleksin DTA eğrisi incelendiğinde (Ek ġekil 10) 108, 141, 193, 254 ve 621 

°C maksimum sıcaklıkları görülmektedir. Kompleks dört basamakta bozunmaya 

uğramıĢtır. (70-127) °C Sıcaklık aralığında ilk bozunma ile iki mol su molekülü 

uzaklaĢmaktadır (den. %3,80, teo. %3,84). Ġkinci basamakta (127-294) °C arasında 

parçalanan molekülün nikotinamid ligandı olduğu deneysel ve teorik hesapları 

karĢılaĢtırdığımızda anlaĢılmaktadır (den. %31,39, teo. %30,48). Sonraki iki 

basamakta ise 2-iyodobenzoat ligandı parçalanarak son ürün olarak CoO kaldığı 

tahmin edilmektedir.  

4 Nolu kompleks ile eĢ yapılı olan 5 ve 6 nolu kompleksler de DTA eğrilerine 

baktığımızda benzer bir parçalanma sonucunda metal oksitlerin kaldığı 

görülmektedir(Ek ġekil 11-12).  

Komplekslerin X-ıĢınları tek kristal yapı analizleri sonucu ve spektroskopik sonuçlar 

ıĢığında elde ettiğimiz yapılar ve tahmini yapılar Ģu Ģekildedir.  

1 nolu kompleks [Co(C7H4IO2)2(H2O)2]n kapalı formülüne sahiptir. Bu komplekste 

Co
+2

 katyonu, iki o-iyodobenzoat anyonu ve iki su molekülünden oluĢmaktadır (ġekil 

52). Bir iyodobenzoat anyonu ve bir su molekülü, komĢu kobalt katyonlara bitiĢik bir 

eksen boyunca ilerleyen bir polimerik zincir oluĢturur, diğer iyodobenzoat anyonu ve 

su molekülü ise hafif bozulmuĢ oktahedral geometriyi tamamlayarak, kobalt katyonuna 

monodentat bir Ģekilde koordine olmasını sağlar (ġekil 53). 

Kristal yapıda su molekülleri ve karboksilat grubunun O atomu arasında moleküller 

arası O-H…O hidrojen bağları vardır. Kristal yapıdaki zayıf C-H
…..
O hidrojen bağları 

polimerik zincirleri üç boyutlu bir supramoleküler ağ oluĢturacak Ģekilde bağlar (ġekil 

52 ve 53) [55]. 
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Şekil 40. [Co(C7H4IO2)2(H2O)2]n kompleksinin moleküler yapısı [55] 

 

 

Şekil 41. [Co(C7H4IO2)2(H2O)2]n kompleksinin polimerik yapısı [55] 
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1 ve 2 numaralı komplekslerin eĢ yapılı olduğu düĢünülmektedir. Bir iyodobenzoat 

anyonunun ve bir su molekülünün, komĢu nikel katyonlara bitiĢik bir eksen boyunca 

ilerleyen bir polimerik zincir oluĢturduğu ve diğer iyodobenzoat anyonu ve su 

molekülünün ise hafif bozulmuĢ oktahedral geometriyi tamamladığı tahmin 

edilmektedir. Spektroskopik verileri kıyaslandığımızda bu yapıyı doğrulamaktadır. 

 

Şekil 42. [Ni(C7H4IO2)2(H2O)2]n kompleksinin tahmini kimyasal diyagramı 

 

3 nolu kompleks çift çekirdekli olup [Cu2(C7H4IO2)4(H2O)2] kapalı formülüne sahiptir. 

Dört 2-iyodobenzoat ligandı Cu atomları arasında köprü oluĢturmuĢlardır. Her bir 

Cu(II) iyonunun çevresi 2-iyodobenzoatın en yakın dört oksijen atomu ile çarpık kare 

düzlem oluĢturur ve su molekülünün oksijen atomu tarafından çarpık kare piramidal 

koordinasyon tamamlanır (ġekil 55) [56].  
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Şekil 43. [Cu2(C7H4IO2)4(H2O)2] kompleksinin moleküler yapısı [56] 

 

4, 5 ve 6 nolu kompleksler eĢ yapılı olup kapalı formülleri 

[Me(C7H4IO2)2(NA)2(H2O)2]‘dir (Me= Co, Ni ve Cu). Her üç komplekste de Me(II) 

iyonu simetri merkezinde yer almakta olup iki tane monodentat 2-iyodobenzoat 

anyonunun oksijen atomu, iki tane NA ligandın piridin halkasının N atomu ve iki su 

molekülünün oksijen atomuyla çarpık oktahedral koordinasyonunu tamamlamıĢtır. 

Karboksilat grubu ve koordine su molekülleri arasında moleküller arası O-H
….

O 

hidrojen bağları meydana gelmektedir. 
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Şekil 44. [Co(C7H4IO2)2(NA)2(H2O)2] kompleksinin moleküler yapısı [57] 

 

Şekil 45. [Ni(C7H4IO2)2(NA)2(H2O)2] kompleksinin tahmini kimyasal diyagramı  
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Şekil 46. [Cu(C7H4IO2)2(NA)2(H2O)2] kompleksinin moleküler yapısı [58] 

Bu çalıĢmada sentezlenen komplekslerin dört tanesinin yapısı tek kristal X ıĢınları 

analizi ile aydınlatılmıĢtır. Diğer iki kompleksin ise spektroskopik veriler ıĢığında 

tahmini yapıları çıkarılmıĢtır. Tüm komplekslerin yapıları elementel analiz, termik 

analiz (TG-DTG-DTA), ve FT-IR spektroskopisi ile desteklenmektedir. 

1 ve 2 nolu kompleksler ile 4, 5 ve 6 nolu komplekslerin kendi aralarında eĢ yapılı 

oldukları düĢünülmektedir.  

1 nolu kompleks ortorombik, 3 nolu kompleks triklinik, 4 ve 6 nolu kompleksler ise 

monoklinik sistemde kristallenmiĢlerdir.  
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6. EKLER 

 

Ek Şekil 1. (1) Kompleksinin FT-IR Spektrumu 

 

Ek Şekil 2. (2) Kompleksinin FT-IR Spektrumu 
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Ek Şekil 3. (3) Kompleksinin FT-IR Spektrumu 

 

Ek Şekil 4. (4) Kompleksinin FT-IR Spektrumu 
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Ek Şekil 5. (5) Kompleksinin FT-IR Spektrumu 

 

Ek Şekil 6. (6) Kompleksinin FT-IR Spektrumu 
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Ek Şekil 7. (1) Kompleksinin TGA/DTA eğrileri 
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Ek Şekil 8. (2) Kompleksinin TGA/DTA eğrileri 
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Ek Şekil 9. (3) Kompleksinin TGA/DTA eğrileri 
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Ek Şekil 10. (4) Kompleksinin TGA/DTA eğrileri 
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Ek Şekil 11. (5) Kompleksinin TGA/DTA eğrileri 
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Ek Şekil 12. (6) Kompleksinin TGA/DTA eğrileri 
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Ek Tablo 1. (1) kristalinin geometrik parametreleri (Å, °) 

  I1—C3  2.102 (4) C3—C4  1.395 (5) 

  I2—C10  2.100 (3) C4—C5  1.381 (7) 

Co1—O2  2.118 (2) C4—H4  0.9500 

Co1—O3i  2.021 (2) C5—C6  1.387 (7) 

Co1—O4  2.016 (2) C5—H5  0.9500 

Co1—O5  2.124 (2) C6—C7  1.377 (5) 

Co1—O5i  2.151 (2) C6—H6  0.9500 

Co1—O6  2.110 (2) C7—C2  1.400 (5) 

O1—C1  1.252 (4) C7—H7  0.9500 

O2—C1  1.267 (4) C8—C9  1.506 (4) 

O3—Co1ii  2.021 (2) C9—C10  1.393 (4) 

O3—C8  1.251 (4) C9—C14  1.397 (4) 

O4—C8  1.260 (4) C11—C10  1.382 (4) 

O5—Co1ii  2.151 (2) C11—H11  0.9500 

O5—H51  0.855 (19) C12—C11  1.385 (5) 

O5—H52  0.855 (18) C12—H12  0.9500 

O6—H61  0.854 (18) C13—C12  1.385 (5) 

O6—H62  0.86 (2) C13—H13  0.9500 

C2—C1  1.499 (4) C14—C13  1.385 (4) 

O2—Co1—O5  91.32 (9) C4—C3—I1  116.5 (3) 

O2—Co1—O5i  91.88 (9) C5—C4—C3  119.5 (4) 

O3i—Co1—O6  88.28 (10) C5—C4—H4  120.2 

O3i—Co1—O2  88.37 (10) C3—C4—H4  120.2 

O3i—Co1—O5  86.32 (9) C4—C5—C6  120.5 (3) 

O3i—Co1—O5i  93.32 (9) C4—C5—H5  119.8 

O4—Co1—O2  92.32 (9) C6—C5—H5  119.8 

O4—Co1—O3i  178.57 (10) C7—C6—C5  119.8 (4) 

O4—Co1—O5  92.41 (9) C7—C6—H6  120.1 

O4—Co1—O5i  87.92 (9) C5—C6—H6  120.1 

O4—Co1—O6  91.04 (10) C6—C7—C2  120.9 (4) 

O5—Co1—O5i  176.77 (4) C6—C7—H7  119.5 

O6—Co1—O2  176.58 (10) C2—C7—H7  119.5 

O6—Co1—O5  89.15 (9) O3—C8—O4  127.2 (3) 

O6—Co1—O5i  87.63 (9) O3—C8—C9  116.0 (3) 
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C1—O2—Co1  122.7 (2) O4—C8—C9  116.8 (3) 

C8—O3—Co1ii  136.6 (2) C10—C9—C8  124.7 (3) 

C8—O4—Co1  139.0 (2) C10—C9—C14  117.9 (3) 

  Co1—O5—Co1ii  122.81 (10)          C14—C9—C8  117.3 (3) 

Co1—O5—H51  103 (3) C9—C10—I2  124.6 (2) 

Co1ii—O5—H51  97 (4) C11—C10—I2 114.6 (2) 

Co1—O5—H52  115 (4) C11—C10—C9  120.8 (3) 

Co1ii—O5—H52  110 (4) C10—C11—C12  120.5 (3) 

H51—O5—H52  106 (4) C10—C11—H11  119.8 

Co1—O6—H61  123 (3)) C12—C11—H11  119.8 

Co1—O6—H62  127 (4) C11—C12—H12  120.2 

H61—O6—H62  106 (4) C13—C12—C11  119.6 (3) 

O1—C1—O2  125.1 (3) C13—C12—H12  120.2 

O1—C1—C2  117.8 (3) C12—C13—H13  120.1 

O2—C1—C2  117.2 (3) C14—C13—C12  119.7 (3) 

C3—C2—C1  123.5 (3) C14—C13—H13  120.1 

C3—C2—C7  118.5 (3) C9—C14—H14  119.3 

C7—C2—C1  118.0 (3) C13—C14—C9  121.4 (3) 

C2—C3—I1  122.7 (2) C13—C14—H14  119.3 

C2—C3—C4  120.7 (4)   

O3i—Co1—O2—C1  72.6 (2) C4—C3—C2—C1  −177.9 (3) 

O4—Co1—O2—C1  −108.6 (2) C4—C3—C2—C7  2.4 (5) 

O5—Co1—O2—C1  158.9 (2) I1—C3—C4—C5  −179.4 (3) 

O5i—Co1—O2—C1  −20.6 (2) C2—C3—C4—C5  −3.3 (5) 

O2—Co1—O4—C8  −70.4 (3) C3—C4—C5—C6  1.6 (6) 

O5—Co1—O4—C8  21.0 (3) C4—C5—C6—C7  0.9 (6) 

O5i—Co1—O4—C8  −162.2 (3) C5—C6—C7—C2  −1.7 (6) 

O6—Co1—O4—C8  110.2 (3) C6—C7—C2—C1  −179.6 (3) 

O2—Co1—O5—Co1ii  63.36 (13) C6—C7—C2—C3  0.1 (5) 

O3i—Co1—O5—Co1ii  151.65 (14) O3—C8—C9—C10  142.8 (3) 

O4—Co1—O5—Co1ii  −29.01 (13) O3—C8—C9—C14  −38.8 (4) 

O6—Co1—O5—Co1ii  −120.02 (13) O4—C8—C9—C10  −39.0 (4) 

Co1—O2—C1—O1  16.8 (4) O4—C8—C9—C14  139.4 (3) 

Co1—O2—C1—C2  −164.0 (2) C8—C9—C10—I2  −2.7 (4) 

Co1ii—O3—C8—O4  14.0 (5) C8—C9—C10—C11  179.7 (3) 
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Co1ii—O3—C8—C9  −168.0 (2) C14—C9—C10—I2  178.9 (2) 

Co1—O4—C8—O3  −13.8 (5) C14—C9—C10—

C11  

1.4 (5) 

Co1—O4—C8—C9  168.2 (2) C8—C9—C14—C13  −176.5 (3) 

C3—C2—C1—O1  −51.1 (4) C10—C9—C14—

C13  

2.0 (5) 

C3—C2—C1—O2  129.7 (3) C12—C11—C10—

I2  

178.7 (3) 

C7—C2—C1—O1  128.6 (3) C12—C11—C10—

C9  

−3.5 (5) 

C7—C2—C1—O2  −50.7 (4) C13—C12—C11—

C10  

2.2 (5) 

I1—C3—C2—C1  −2.0 (4) C14—C13—C12—

C11  

1.1 (6) 

I1—C3—C2—C7  178.3 (2) C9—C14—C13—

C12  

−3.2 (6) 

Simetri Kodları: : (i) x+1/2, −y+1/2, −z+2; (ii) x−1/2, −y+1/2, −z+2. 

 

Ek Tablo 2. (1) kristalinin hidrojen bağı geometrisi (Å, °) 

D—H···A D—H H···A D···A D—H···A 

O5—H51・・・O1
ii 

  0.86 

(3) 

1.64 (3) 2.486 (3) 167 (5) 

O6—H61・・・O2
i
   0.86 

(2) 

1.92 (2) 2.742 

(3) 

161 (4) 

  C4—H4・・・O1
iii 

   0.95 2.56 3.364 (4)      142 

C13—H13・・・O4
iv

    0.95 2.58 3.495 (4) 162 

Simetri Kodları: (i) x+1/2, −y+1/2, −z+2; (ii) x−1/2, −y+1/2, −z+2; (iii) −x+2, y+1/2, −z+3/2; (iv) x−1/2, −y−1/2, −z+2. 
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Ek Tablo 3. (3) kristalinin geometrik parametreleri (Å, °) 

  I1—C3 2.100(2) C4—H4 0.9500 

  I2—C10   2.102 (2) C5—C4 1.388 (4) 

  Cu1—Cu1i 2.6009 (5) C5—H5   0.9500 

  Cu1—O1  1.9814 (16) C6—C5 1.386 (4) 

  Cu1—O2i  1.9577 (16) C6—H6 0.9500 

  Cu1—O3  1.9533 (16) C7—C6 1.374 (3) 

  Cu1—O4  1.9610 (16) C7—H7 0.9500 

  Cu1—O5  2.1525 (16) C8—O4i 1.260 (3) 

  O1—C1  1.272 (3) C8—C9 1.498 (3) 

  O2—Cu1i  1.9577 (16) C9—C10 1.403 (3) 

  O2—C1  1.247 (3) C9—C14 1.397 (3) 

  O3—C8  1.260 (3) C10—C11 1.388 (3) 

  O4—C8i  1.260 (3) C11—C12 1.387 (3) 

  O5—H51  0.828 (18) C11—H11 0.9500 

  O5—H52  0.828 (19) C12—C13 1.384 (3) 

  C2—C1  1.499 (3) C12—H12  0.9500 

  C2—C7   1.397 (3) C13—C14 1.384 (3) 

  C3—C2  1.404 (3) C13—H13 0.9500 

  C3—C4  1.389 (3) C14—H14 0.9500 

  O1—Cu1—Cu1i  86.36 (5) C5—C4—C3 120.5 (2) 

  O1—Cu1—O5  95.68 (7) C5—C4—H4 119.8 

  O2i—Cu1—Cu1i  82.79 (5) C4—C5—H5 120.1 

  O2i—Cu1—O1  168.98 (7) C6—C5—C4 119.8 (2) 
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  O2i—Cu1—O4   90.09 (8) C6—C5—H5 120.1 

  O2i—Cu1—O5   95.26 (7) C5—C6—H6 120.1 

  O3—Cu1—Cu1i   83.11 (5) C7—C6—C5 119.7 (2) 

  O3—Cu1—O1  89.93 (7) C7—C6—H6 120.1 

  O3—Cu1—O2i  90.68 (7) C2—C7—H7 119.1 

  O3—Cu1—O4  168.90 (7) C6—C7—C2 121.7 (2) 

  O3—Cu1—O5   93.88 (6) C6—C7—H7 119.1 

  O4—Cu1—Cu1i   86.00 (5) O3—C8—O4i 124.6 (2) 

O4—Cu1—O1  87.22 (8) O3—C8—C9 116.33 (18) 

O4—Cu1—O5   97.08 (7) O4i—C8—C9 119.06 (19) 

O5—Cu1—Cu1i   176.38 (5) C10—C9—C8 125.79 (19) 

C1—O1—Cu1  119.86 (14) C14—C9—C8 116.50 (19) 

C1—O2—Cu1i   125.63 (15) C14—C9—C10 117.66 (19) 

C8—O3—Cu1   124.96 (14) C9—C10—I2 125.52 (16) 

C8i—O4—Cu1   121.09 (15) C11—C10—I2 113.88 (16) 

Cu1—O5—H51   123 (2) C11—C10—C9 120.6 (2) 

Cu1—O5—H52  117 (3) C10—C11—H1 1 119.8 

H51—O5—H52  108 (4) C12—C11—C10 120.3 (2) 

O1—C1—C2   116.23 (19) C12—C11—H11  119.8 

O2—C1—O1  124.6 (2) C11—C12—H12  120.0 

O2—C1—C2  119.2 (2) C13—C12—C11  120.1 (2) 

C3—C2—C1  124.2 (2) C13—C12—H12  120.0 

C7—C2—C1  117.6 (2) C12—C13—H13  120.3 

C7—C2—C3  118.1 (2) C14—C13—C12  119.4 (2) 
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C2—C3—I1  125.24 (17) C14—C13—H13  120.3 

C4—C3—I1   114.73 (17) C9—C14—H14 119.0 

C4—C3—C2  120.0 (2) C13—C14—C9  121.9 (2) 

C3—C4—H4  119.8 C13—C14—H14  119.0 

O2i—Cu1—O1—C1  7.9 (5) I1—C3—C2—C1 5.4 (3) 

O3—Cu1—O1—C1  −85.32 (17) I1—C3—C2—C7 −177.62 (17) 

O4—Cu1—O1—C1   83.95 (17) C4—C3—C2—C1  −174.1 (2) 

O5—Cu1—O1—C1  −179.21 (16) C4—C3—C2—C7  2.9 (3) 

Cu1i—Cu1—O3—C8  0.27 (18) I1—C3—C4—C5  177.2 (2) 

O1—Cu1—O3—C8  86.62 (19)  C2—C3—C4—C5     −3.3 (4) 

O2i—Cu1—O3—C8  −82.38 (19) C6—C5—C4—C3  0.6 (4) 

O4—Cu1—O3—C8  11.6 (5) C7—C6—C5—C4  2.3 (4) 

O5—Cu1—O3—C8  −177.70 (18) C2—C7—C6—C5  −2.7 (4) 

Cu1i—Cu1—O4—C8i  −4.82 (18) O3—C8—C9—C10  173.4 (2) 

O1—Cu1—O4—C8i  −91.37 (18) O3—C8—C9—C14  −3.7 (3) 

O2i—Cu1—O4—C8i  77.94 (18) O4i—C8—C9—C10  −5.2 (3) 

O3—Cu1—O4—C8i  −16.0 (5) O4i—C8—C9—C14  177.7 (2) 

O5—Cu1—O4—C8i  173.25 (18) C8—C9—C10—C11  −175.2 (2) 

Cu1—O1—C1—O2  8.5 (3) C8—C9—C10—I2  3.2 (3) 

Cu1—O1—C1—C2  −170.57 (14) C14—C9—C10—I2  −179.69 (16) 

Cu1i—O2—C1—O1  −11.8 (3) C14—C9—C10—C11  1.9 (3) 

Cu1i—O2—C1—C2  167.28 (15) C8—C9—C14—C13  176.4 (2) 

Cu1—O3—C8—O4i  3.5 (3) C10—C9—C14—C13  −1.0 (3) 

Cu1—O3—C8—C9  −175.06 (14) I2—C10—C11—C12    179.93 (19)  
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C3—C2—C1—O1  153.2 (2) C9—C10—C11—C12      − 1.5 (4) 

C3—C2—C1—O2  −25.9 (3) C10—C11—C12—

C13  

    0.1 (4) 

C7—C2—C1—O1  −23.8 (3) C11—C12—C13—

C14  

     0.8 (4) 

C7—C2—C1—O2  157.1 (2) C12—C13—C14—C9            −0.4 (4) 

C1—C2—C7—C6  177.3 (2)   

Simetri Kodları: (i) −x+1, −y+1, −z+1 

 

Ek Tablo 4. (3) kristalinin hidrojen bağı geometrisi (Å, °) 

D—H···A D—H H···A D···A D—H···A 

O5—H51・・・O1
ii 0.83 (3) 2.09 (3)) 2.839 (2) 152 (3) 

O5—H52・・・O4
ii 0.83 (3) 2.56 (4) 3.171 (2) 132 (3) 

Simetri Kodları: (ii) −x+2, −y+1, −z+1 

 

Ek Tablo 5. (4) kristalinin geometrik parametreleri (Å, °) 

  I1—C3  2.102 (5) C2—C7  1.397 (7) 

  Co1—O2  2.077 (3) C3—C4  1.393 (7) 

  Co1—O2Ġ  2.077 (3) C4—H4  0.9300 

  Co1—O4  2.135 (4) C5—C4  1.383 (8) 

  Co1—O4Ġ  2.135 (4) C5—C6  1.383 (8) 

  Co1—N1  2.134 (4) C5—H5  0.9300 

  Co1—N1Ġ  2.134 (4) C6—H6  0.9300 

  O1—C1  1.253 (6) C7—C6  1.384 (7) 
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  O2—C1  1.263 (6) C7—H7  0.9300 

  O3—C13  1.235 (6) C8—C9  1.390 (6) 

  O4—H41  0.855 (18) C8—H8  0.9300 

  O4—H42  0.86 (2) C9—C13  1.497 (7) 

  N1—C8  1.335 (7) C10—C9  1.386 (7) 

  N1—C12  1.345 (6) C10—C11  1.389 (7) 

  N2—C13  1.328 (6) C10—H10  0.9300 

  N2—H21  0.86 (2) C11—C12  1.381 (7) 

  N2—H22  0.86 (2) C11—H11  0.9300 

  C2—C1  1.510 (7) C12—H12  0.9300 

  C2—C3  1.396 (7)   

  O2Ġ—Co1—O2  180.0 C4—C3—I1  113.6 (4) 

  O2—Co1—N1  89.86 (14) C4—C3—C2  121.3 (5) 

  O2i—Co1—N1  90.14 (14) C3—C4—H4  120.3 

  O2—Co1—N1Ġ  90.14 (14) C5—C4—C3  119.4 (5) 

  O2i—Co1—N1Ġ  89.86 (14) C5—C4—H4  120.3 

  N1i—Co1—N1  180.0 C4—C5—H5  119.6 

  O2—Co1—O4  92.53 (14) C6—C5—C4  120.8 (5) 

  O2i—Co1—O4  87.47 (14) C6—C5—H5  119.6 

  O2—Co1—O4i  87.47 (14) C5—C6—C7  119.0 (5) 

  O2i—Co1—O4i  92.53 (14) C5—C6—H6  120.5 

  O4i—Co1—O4  180.00 (18) C7—C6—H6  120.5 

  N1—Co1—O4  87.66 (15) C2—C7—H7  119.0 

  N1i—Co1—O4  92.34 (15) C6—C7—C2  122.1 (5) 
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  N1—Co1—O4i  92.34 (15) C6—C7—H7  119.0 

  N1i—Co1—O4i  87.66 (15) N1—C8—C9  123.4 (5) 

  C1—O2—Co1  123.9 (3) N1—C8—H8  118.3 

Co1—O4—H41  120 (5) C9—C8—H8  118.3 

 Co1—O4—H42  98 (5) C8—C9—C13  117.9 (4) 

H42—O4—H41  106 (4) C10—C9—C8  117.8 (5) 

C8—N1—Co1  119.2 (3) C10—C9—C13  124.2 (4) 

C8—N1—C12  118.2 (4) C9—C10—C11  119.3 (5) 

C12—N1—Co1  122.6 (3) C9—C10—H10  120.3 

C13—N2—H21  126 (5) C11—C10—H10  120.3 

C13—N2—H22  116 (5) C10—C11—H11  120.5 

H21—N2—H22  116 (7) C12—C11—C10  118.9 (5) 

O1—C1—O2  124.6 (5) C12—C11—H11  120.5 

O1—C1—C2  118.8 (4) N1—C12—C11  122.3 (5) 

O2—C1—C2  116.5 (4) N1—C12—H12  118.8 

C3—C2—C1  125.0 (4) C11—C12—H12  118.8 

C3—C2—C7  117.4 (5) O3—C13—N2  122.6 (5) 

C7—C2—C1  117.5 (4) O3—C13—C9  120.0 (4) 

C2—C3—I1  125.1 (4) N2—C13—C9  117.4 (4) 

  N1—Co1—O2—C1 

  N1i—Co1—O2—C1 

121.0 (4) 

−59.0 (4) 

C1—C2—C3—I1  

C1—C2—C3—C4  

−0.8 (7) 

178.6 (5) 

  O4—Co1—O2—C1  33.4 (4) C7—C2—C3—I1  −177.7 (3) 

  O4i—Co1—O2—C1  −146.6 (4) C7—C2—C3—C4  1.7 (7) 

O2—Co1—N1—C8  −135.9 (4) C1—C2—C7—C6  −177.2 (5) 
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O2i—Co1—N1—C8  44.1 (4) C3—C2—C7—C6  −0.1 (7) 

O2—Co1—N1—C12  41.5 (4) I1—C3—C4—C5  177.8 (4) 

O2i—Co1—N1—C12  −138.5 (4) C2—C3—C4—C5  −1.6 (8) 

O4—Co1—N1—C8  −43.3 (4) C6—C5—C4—C3  −0.1 (8) 

O4i—Co1—N1—C8  136.7 (4) C4—C5—C6—C7  1.7 (8) 

O4—Co1—N1—C12  134.1 (4) C2—C7—C6—C5  −1.6 (8) 

O4i—Co1—N1—C12  −45.9 (4) N1—C8—C9—C10  −0.4 (7) 

Co1—O2—C1—O1  −19.5 (7) N1—C8—C9—C13  176.6 (4) 

Co1—O2—C1—C2  158.0 (3) C8—C9—C13—O3  −6.2 (7) 

Co1—N1—C8—C9  177.4 (4) C8—C9—C13—N2  175.6 (5) 

C12—N1—C8—C9  −0.2 (7) C10—C9—C13—O3  170.7 (5) 

Co1—N1—C12—C11  −176.4 (4) C10—C9—C13—N2  −7.6 (8) 

C8—N1—C12—C11  1.1 (7) C11—C10—C9—C8  0.2 (7) 

C3—C2—C1—O1  −21.1 (7) C11—C10—C9—

C13  

 −176.7 (5) 

C3—C2—C1—O2  161.2 (5)  C9—C10—C11—

C12  

 0.6 (8) 

C7—C2—C1—O1  155.8 (5)    C10—C11—C12—

N1  

−1.3 (8) 

C7—C2—C1—O2  −21.9 (6)   

Simetri Kodları: (i) −x, −y+1, −z. 
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Ek Tablo 6. (4) kristalinin hidrojen bağı geometrisi (Å, °) 

D—H···A D—H H···A D···A D—H···A 

N2—H21・・・O1
ii
    0.86 (6) 2.02 (6) 2.837 (6) 158 (5) 

N2—H22・・・O3
iii

  0.86 (6) 2.21 (7) 2.984 (7) 151 (7) 

O4—H41・・・O3
iv

    0.86 (5) 2.00 (5) 2.827 (5) 162 (5) 

O4—H42・・・O1  0.86 (5) 1.80 (6) 2.631 (5) 161 (7) 

C10—H10・・・O1
ii  

 0.93 2.51 3.400 (6) 160 

Simetri Kodları: (ii) x, y, z-1; (iii) –x+1, -y+1, -z-1; (iv) −x+1, −y+1, −z 

 

Ek Tablo 7. (6) kristalinin geometrik parametreleri (Å, °) 

Cu1—O1  1.9937 (14) C3—C2  1.397 (3) 

Cu1—O1i  1.9937 (14) C4—C3  1.394 (3) 

Cu1—O4  2.5078 (16) C4—C5  1.387 (3) 

Cu1—O4i  2.5078 (16) C4—H4  0.9300 

Cu1—N1  1.9984 (16) C5—C6  1.388 (3) 

Cu1—N1i  1.9984 (16) C5—H5  0.9300 

I1—C3  2.0942 (19) C6—H6  0.9300 

O1—C1  1.275 (2) C7—C6  1.389 (3) 

O2—C1  1.245 (2) C7—H7  0.9300 

O3—C13  1.238 (3) C8—H8  0.9300 

O4—H41  0.87 (4) C9—C8  1.390 (2) 

O4—H42  0.80 (4) C9—C10  1.391 (3) 

N1—C8  1.337 (2) C9—C13  1.496 (3) 
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N1—C12  1.343 (3) C10—C11  1.390 (3) 

N2—C13  1.331 (3) C10—H10  0.9300 

N2—H22  0.83 (3) C11—H11  0.9300 

N2—H21  0.84 (3) C12—C11  1.387 (3) 

C1—C2  1.513 (3) C12—H12  0.9300 

C2—C7  1.403 (3)   

O1i—Cu1—O1  180.00 (7) C4—C5—C6  119.99 (19) 

O1—Cu1—N1  89.98 (6) C4—C5—H5  120.0 

O1i—Cu1—N1  90.02 (6) C6—C5—H5  120.0 

O1—Cu1—N1i  90.02 (6) C5—C6—C7  119.8 (2) 

O1i—Cu1—N1i  89.98 (6) C5—C6—H6  120.1 

O4—Cu1—O1  84.56 (6) C7—C6—H6  120.1 

O4—Cu1—N1  93.70 (6) C2—C7—H7  119.3 

N1—Cu1—N1i  180.00 (9) C6—C7—C2  121.42 (19) 

H41—O4—H42  106 (4) C6—C7—H7  119.3 

C1—O1—Cu1  121.16 (13) N1—C8—C9  122.62 (18) 

C8—N1—Cu1  120.11 (13) N1—C8—H8  118.7 

C12—N1—Cu1  121.13 (13) C9—C8—H8  118.7 

C8—N1—C12  118.74 (16) C8—C9—C10  118.26 (18) 

C13—N2—H21  116 (2) C8—C9—C13  117.39 (17) 

C13—N2—H22  122 (2) C10—C9—C13  124.23 (17) 

H22—N2—H21  120 (3) C9—C10—H10  120.3 

O1—C1—C2  116.35 (17) C11—C10—C9  119.46 (18) 

O2—C1—O1  125.16 (18) C11—C10—H10  120.3 
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O2—C1—C2  118.39 (17) C10—C11—H11  120.8 

C3—C2—C1  123.79 (18) C12—C11—C10  118.33 (19) 

C3—C2—C7  117.57 (18) C12—C11—H11  120.8 

C7—C2—C1  118.51 (17) N1—C12—C11  122.56 (19) 

C2—C3—I1  123.71 (14) N1—C12—H12  118.7 

C4—C3—I1  114.92 (15) C11—C12—H12  118.7 

C4—C3—C2  121.30 (18) O3—C13—N2  122.34 (19) 

C3—C4—H4  120.1 O3—C13—C9  120.19 (17) 

C5—C4—C3  119.83 (19) N2—C13—C9  117.45 (18) 

C5—C4—H4  120.1   

N1—Cu1—O1—C1  123.90 (15) I1—C3—C2—C7  173.86 (14) 

N1i—Cu1—O1—C1  −56.10 (15) C4—C3—C2—C1  172.78 (18) 

O1—Cu1—N1—C8  −133.41 (15) C4—C3—C2—C7  −3.0 (3) 

O1i—Cu1—N1—C8  46.59 (15) C5—C4—C3—I1  −176.15 (16) 

O1—Cu1—N1—C12  48.21 (16) C5—C4—C3—C2  1.0 (3) 

O1i—Cu1—N1—C12  −131.79 (16) C3—C4—C5—C6  1.5 (3) 

Cu1—O1—C1—O2  −20.6 (3) C4—C5—C6—C7  −1.8 (3) 

Cu1—O1—C1—C2  155.73 (13) C2—C7—C6—C5  −0.4 (3) 

Cu1—N1—C8—C9  −178.46 (15) C10—C9—C8—N1  −1.5 (3) 

C12—N1—C8—C9  0.0 (3) C13—C9—C8—N1  174.79 (18) 

Cu1—N1—C12—C11  179.89 (16) C8—C9—C10—C11  1.6 (3) 

C8—N1—C12—C11  1.5 (3) C13—C9—C10—C11  −174.41 (19) 

O1—C1—C2—C3  153.14 (18) C8—C9—C13—O3  −4.3 (3) 

O1—C1—C2—C7  −31.1 (3) C8—C9—C13—N2  177.18 (19) 
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O2—C1—C2—C3  −30.3 (3) C10—C9—C13—O3  171.8 (2) 

O2—C1—C2—C7  145.49 (19) C10—C9—C13—N2  −6.8 (3) 

C1—C2—C7—C6  −173.32 (18) C9—C10—C11—C12  −0.3 (3) 

C3—C2—C7—C6  2.7 (3) N1—C12—C11—C10  −1.3 (3) 

I1—C3—C2—C1  −10.3 (3)   

Simetri Kodları: (i) −x, −y+1, −z.
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Ek Tablo 8. (6) kristalinin hidrojen bağı geometrisi (Å, °) 

Simetri Kodları: (i) −x, −y+1, −z; (ii) −x+1, −y+1, −z−1; (iii) x, y, z−1; (iv)  x−1, y, z.

D—H···A D—H H···A D···A D—H···A 

N2—H21・・・O3
ii 

 0.84 (3) 2.17 (3) 2.942 (3) 154 (3) 

N2—H22・・・O2
iii 

 0.83 (3) 2.11 (3) 2.881 (2) 154 (3) 

O4—H41・・・O2
i
  0.87 (4) 1.87 (4) 2.720 (2) 165 (4) 

O4—H42・・・O3iv  0.80 (4) 2.16 (4) 2.923 (2) 160 (4) 

C10—H10・・・O2
iii   

  0.93 2.49 3.368 (2) 158 
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