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[Co(2，3一tri)(ibn)C1】[ZnC1 】体系一经式异构体的 

晶体结构及体系异构体的理论计算研究 

陶 米 祝黔江 薛赛凤 

(贵州走学应用化学研究所、贵阳 550025 

用单晶 X一射线衍射分析方法解 析了【Co(2，3-tri1cibu1ct] 【2 3-tri=N一(2一氪基乙基)一I，3一丙二：胺，ibn=1，2一二氨基 一2- 

甲基丙烷)体系中一经式异构体 (m2一【Co(2．3-tri)libn】c【]【ZnC[ 1)。该晶体属单斜晶系，空间群 P2t／ n=I1 317(3】A，6= 

l4．93I(4)A，c：I1．646(3)A 卢=101 046(5)。． =l931 5【8 J ．D =l 757g-cm～．Z=4，Fc =1048，尺=0 0277，R = 

0．0824。用量子化学从头计算方法，在蹲势基组 RHF／LANI2DZ的水平上对该体系的十个可能的几何异构件(四个经式异构体 

和六十面式异构体)进行了结构优化 及各异构体基志能量计算 与两已测晶体的结构参数比较 键长的平均相对偏差约为 

l 7％，最大相对偏差为3 25％：键角的平均相对偏差约为 】％，最大相对偏差为3．83％。比较其基态能量，经式异构体与面斌 

异构体之间“及经式异构体鼓面式异构体之间无明显的差别。因此，应有较多的几何异构体在台成或反应过程中出现 
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我们 已报道 了标题体系的另一经式异构体 

(m3一[c0(2，3一tr1)(ibn)C1][ZnCh])的晶体结构hI， 

并试 图对原始合成 的所有五带淋 出物进行单 晶制 

备。经过一系列尝试后又得到一新的经式异构体单 

晶(m2一【Co(2．3-t~i)(ibn)C1̈ ZnCI ])。对于可能存 

在众多异构体的[Co(--元胺)(不对称二元胺)c1] 

体系，配合物及其异构体的合成及分离、结构表征对 

它们取代 一重排等反应规律的研究起着至关重要的 

作用。我们曾报道了利用二维棱磁共振技术以及单 

晶 x一射线衍射分析方法分别或联合进行钴㈣配合 

物及其异构体的结构解析或表征，取得了很好的结 

果 。。I。但对于在一般合成中未能得到的异构体以 

及它们在反应中出现的可能性，上述两种结构解析 

方法无法预示。 

量子化学从头计算方法最重要之处是对研究体 

系中全部 电子 的 Coulomb能和交换能进行全面计 

算。由于在计算中双电子积分数目随轨道数的四次 

方剧增而大大增加了运算时问。因此，被称为模型 

势 (model potentia1)或称赝势(pseudo potentia1)的半 

从头计算方法 I用于含重元素分子的计算 Boni— 

facic和 Huzinagat 等对一系列原子和分子进行具 

体计算的成功，受到国际量子化学界的广泛重视 

但用于具有多异构体配合物体系构效关系的系统理 

论研究还不多见 ， I。 

我们在对 [c。(2，3一伍)(amp)c1] 一及 [Co(3， 

3mi)(amp)CI] 两体系配合物放其异构体结构与 

性质关系的研究中，用赝势基组 LANL2DZ对体系 

中可能的几何异构体进行了能量及结构优化的计 

算。计算结果与实验结果能较好地吻合。本文在获得 

两个[c0(2，3mi)(ibn)C1】[ZnCh]体系异构体晶体 

结构参数的基础上，拟用同样方法对该体系所有可 

能的几何异构体 (参见图 1)的结构参数 及基态能 

量进行计算，以求从理论上对 【c0(2，3-tri)(ibn)Ell 

[ZnC1 ]体系配合物性质进行预测和解释。 

1 实验部分 

1 l 控制碱水解 

为制备更多的几何异构体．采用控制碱水解方 

法以求获得在动力学阶段的碱水解产物。取2 未分 

离的原始制备配合物 的氯化物(含五种异构体)溶于 
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lCH 

’ B’ 

[Co(2．3-tri)(ibn)CI】 体系中所有可能的几何异构件 

Possible geomelrie immem in【Co(2 3-tri)(ibn)Cl】 ’system 

20g水中，在强搅拌下将等体积的 1．0nml·L～的氢 

氧化钠溶液迅速到人配合物溶液后，立即用过量浓 

盐酸溶液终止反应并使溶液酸浓度大于 8tool- 

L一，在 100。c的油浴中加热半小时使水解产物又回 

到氯取代配台物，浓缩后上 Dowex 50Wx2(H 型， 

200～400目)层析柱，2tool-dm。盐酸为淋洗液．收 

集得到七带配合物，经 ”C NMR验证，其中两带为新 

的异构体。 

l_2 单晶的制备 

将 0．5g原始合成柱层析分离得到的第二带配 

合物(b2)的二氯化物([Co(2，3-tri)(ibn)CI]cl：)溶 

于25mL浓盐酸，95℃的油浴中加热5小时后再浓 

缩吸附到 Dowex 50Wx 2(H 型。200～400目)层析 

柱，2mol-dm 盐酸为淋洗液，收集得到两带配合 

物。这两带配合物中第二带配合物 (b 2)已被 晶 

x．射线衍射分析法确定为 m3-Ic0(2，3．tri)(ibn)c1] 

【ZnCI ]·H 0⋯。而另一带配合物 (b 1)浓缩过滤 

后 逐步 滴人 l_5mol·dm+j H ZnC1 溶液 ( 5mole 

ZnCI 溶于 250mL浓盐酸，并稀释至 lO00mL1，随后 

逐步滴加乙醇直至析出适合于单晶 X．射线衍射测 

定的晶体。 

1．3 晶体结构测定 

选取尺寸大小近似为0．20ram×0．1Omm×0．08 

FRm的红色棱柱形单晶用 Bruker P4四圆衍射仪收 

集数据。石墨单色化 MoKa射线，̂ =0 071073nm 

扫描方式为 o2／20(4。<2 0<56。)，扫描速度 s= 

16。-rain。。(in )。收集到总的衍射点为 l2727．其 

中独立衍射点分别为 4426(R ．=0．03l2)。进行了 

线性 校正 、经 验吸 收校正 ( =0 7677， = 

0．6052)、LP校正及第二消光校正 (系数为0 00000 

(16))。结构解析为直接方法(SI{ELxS．97)，氢原子 

坐标由差值 Fourier合成法得到。最后一轮最小二乘 

精修(by SHELXL．97)用 4426可观察点(，>2．00O- 

(，))，修正 299个可变参数。最后偏离因子为 R= 

0 0277， R =0．0824。 (R=∑ll n l一1 ．1l／∑ 

1 Fol；R =[∑ (1几l—l F 1) ／∑ 1 l J ， = 

1／O- (P)j 

1．4 计算方法 

在计算中参照晶体结构的几何构型构造初始几 

何结构+并在此基础上通过调整配体的相对位置以 

一 囝  

／ 
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得到较为合理的几何构型 初始几何优化用 Hv— 

perchem程序包中的IBDO／1法完成，进一步的能 

量、结构优化用 Gaussian98w中的RHF完成 体系中 

涉及过渡金属钴，故用赝势基组 LANL2DZ对该体 

系进行计算。由于反应在溶液中进行，在计算中还 

进行了溶剂化校正，溶剂化效应计算采用Onsager 

模型t 。 

2 结果与讨论 

2 1 晶体结构描述 

异构体m2的四氯锌酸盐晶体结构参数：单斜 

晶系，空间群 尸2 ／c，。：】】．317(3)̂ ，b=14．931 

(4)A，c：l1．646(3．)A， ：l01．046(5)。， V= 

1931．5【8)A3， =1 757g·cm一3，Z=4， Fcoo= 

1048，R=0 0277，R =O．0824 在一个晶胞结构中 

含有4个配合物阳离子，4个ZnCI ：一阴离子(参见图 

2a和 b)。表 1列出了配合物阳离子非氢原子的坐标 

及热参数，键长及键角分别列于表 2和表 3中 

(c~'st．)一栏，栏中斜体字部分为一些结构参数的统 

计结果。其他栏的数据及解释将在2 2．1节讨论。与 

m3【ZnCh]晶体不同，m2[ZnCI ]晶体中配合物阳离 

子是外消旋的，晶胞结构中两种对映体之比为 1： 

1 c 

从两异构体晶体结构键长的统汁结果比较来 

看，无论是配离子骨架键长之和 (∑bonds1=Co—CI 

键致五个 Co．N键键长)还是所有非氢原的键长之和 

(∑bonds2)几乎 相 同， 分 别 是 12．10／12．15和 

30．13／30．J7A。但 两异 构体 晶体结 构 键角 变形 

性” 的统计结果却有明显不 同，分别是 3O．67／ 

28．4。(中心原子为钴原子的所有键角偏离9O。角的 

绝对值的加和)和 86．94／78．6。(所有给出的键角偏 

离标准键角如9O。或 109~28 的绝对值之和)。虽然我 

们还无法对[c0(2，3_fri)(ibn)cl】： 体系所有可能的 

异构体的性质一一进行研究 (还有三个异构体在实 

表 】 m2-[co(2，3-tri1(ibn JCIllZnCI 】配台物中部分原于的坐标和热参数 

Table 1 Selected Atomic Coordinates(×10 )and Equivalent Isotropic Thermal Parameters(A x 10J) 

forthem2-[co(2，3-tri)(ibn)a ][ZnCh】Complex 

~tOIB Ufeq1 atOnl y Z feql 

Co(I) 20I6(11 372(I1 7039(I) 24【I。 Cl2) 821(2) I676【1) 8896(2) 46(1 J 

CI(1) t029(1) IlI4(t J 5440(I) 4l(I C【3) 2145(2) 1767(I) 8940(2) 4I【I 

N(t) 49I(1) 335(t J 7624(I) 3511) C(4) 3789(2) I665【I) 7829f2) 4211) 

N(2) 2471【I) I535 I J 7798(I J 291I) C(5) 4035(2) t391(I) 6660(2) 45(I) 

N(3) 3474(I) 494f1) 6375(I J 34(I) C(6) 2466f2) 一1505(I) 6865l2 J 40(I) 

N【4) 1660II) 一794【I) 6265(】J 37I】) C(7) 2738(2) 一1347(】) 8179 c2) 32(】) 

(5) 2920(I) 一342(1) 833IIl J 28lI) C(8) 3892(2) ～1836(I) 8734(2) 47(I) 

C(I) 395(2) 720(2) 8778(2) 46(I) C(9) 1723(2) 一I 644(I) 8768(2) 48(I J 

图2a [Co(2，3-tri)(ibn)CI]“体系中m2 ZnC1 的 

分子结构 

Fig．2a Perspective drawing of the m2 ZnC14 of 

[c0(2，3一试)( Dn)CI】 system 

图2b [Co(2，3-tri)(ibn)C1】 体系中 m2 ZnCh的 

晶胞堆积图 

Fig．2b A general view of the unit cell of the m2 ZnC]4 

of[Co(2，3-tri)(ibn)C1 sysletn 
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表 2 ra2一[eo(2．3-恤)fibn1CIlIZnCI。]配台物中部分原子的键长 

Table 2 Selected Bond Distances(A,)for the m2-[co(2，3-tri)(ibn)C1][ZnCh]Complex 

Erm~：Calculated~salts gas tates on~lat[ve str ture paramete~of crystal( in aqueous med[anl 

表 3 m2-(c0(2，3-triHihn)C1]fZnC1一]配合粝中部分雁子的键角 

Table 3 Selected BondAngles(。)forthem2-[co(2．3-tri)(ibn)C1】【ZnCh】Complex 

N【1)一Co(1)一C1(【) 88 ) 87 57 B7 57 —0 87 —0 87 90 2(2) 89．03 89 29 一__30 0．30 

1'4(2)．CO (1】．C1(1、 89．O3 1) 90 12 89 97 1 22 l 05 95 1l2 J 93 24 93 23 —1 96 —0 0【 

Nf3)．c0f】)一C】f1) 87 ，4 -】 86 67 86 8】 一D 54 —0 38 87 5(21 87 96 88 12 0 52 0】9 

N(4)一Co(1)一c1(1) 9l 74 1 89 77 89．8I 一2 15 —2 10 l72 8f2 J 

(5)．Co【1)一c1(1) l75 11 1 89．0(1) 88 90 88 62 —0 l2 —0 31 

N(I)．Co(1)一N(2) 92 3l I】 90 76 90 88 一I 68 —1 55 9】3(3) 93 14 92 84 2 02 —0 33 

N(1)．Co(1)一N(3) 175 】4 ·) 175 9t2) 

1'4(1)一CO (1)·1'4(4) 9l 0c ’) 90．68 90 63 —0 35 —0 40 9】7l3 J 92 86 92 67 l 26 —0 2I 

1'4(1)一c0(I)·1'4(5) 94 72 ，) 92 85 92 82 —1+97 —2 O1 9l 6f2) 91．43 91 54 —0 【9 0】2 

1'4(3)-Co t1)-1'4(2) 85．84 ，) 85 09 85 06 —0 87 —0 9l 85 5(3) 84 64 84 73 一l 00 O 10 

1'4(2)一Co (1)一N(4) l76+62 ’) 9【8l2) 94 32 94 52 2 75 0 2l 

N(2)一c0(1)一N(5) 94 65 ，1 96 54 96．57 【99 2 03 1 75 Ol2 J 

N(3)一Co(1)．N(4 J 90 91 】 93 45 93 40 2 8O 2 74 9【．0 2) 90 45 0 25 —0 6】 一0+22 

N(3)一Co(1)一N(5) 89 9【 l】 93 35 93 23 3 83 3 69 9l 8t2) 90 91 90 98 —0 97 0．08 

N(5)．Co(1)一N(4) 84 4C 1) 83 56 83 63 —0 99 —0 9】 84 【(2) B3 38 83 47 —0 85 0 【0 
dislortion J 30 6， 35 09 34 68 28 4 32 44 3 79 

C(1)一N(1J-Cu(1) 】21 45 2) 121．84 】21 84 0 32 O．32 l【9 6l5) l19．62 11 9 60 0．02 —0 02 

C(3)．N(2)一Co(1) 1 21 2口 1 J 【1 9 66 1【9 68 —1 27 一】26 1l8 4(5) 【1 8 42 1l8 48 0 02 O 05 

C(4)一1'4(2)．Co(【) 107．35 Il 【08 93 l08 9l 1．47 I 46 108 4(5) l08 17 108 【6 —0 21 —0 0【 

C(5)．N(3)一c0(1J 1】0．52 2} l09 34 【09 44 一l 07 —0 98 l09 l【5) l1O 29 l】0 29 】09 0 00 

c(6)．N(4)一CO(1 J I1 l 3】 ¨ 1【0 91 l10．85 —0 36 —0 41 【09 2l4) 】09 25 l09．40 0 04 0 l4 

cf7)一Nf5)-cof】) ，14 o1 D) 】j3 30 I13 34 —0 62 —0 58 1】3 6f4 J 】1 5 02 I14 99 1 25 —0．03 

c(2)．c(1)一N(1) 11】85 6) 1l2 06 lI 2 09 0】9 0 22 lll 8(6) 】1l 95 【Il 85 0 14 —0 09 

Nf2 J．C(3)一c(2) l1】5d 5) 112 09 】1 2 03 O 49 0 44 】【3 2(6) 1把 58 】12 73 —0 54 0 13 

N【2)-C(4)-C(5) 107 5： 5】 【07．96 】07 94 0 4l O．39 1O8 7(6) 【08 76 1o8 8 O O5 0 02 

N(3)一C(5)一C(4) 107 5d 6) 107．48 107 48 一O 06 一O O6 106 3【6) 【o6．98 106 99 0 64 0 01 

N(4)一cf6)_c(7) 1 10 5f 5】 l09 51 1O9 45 —0 95 一】00 】08 1(5) l10 38 】】0 32 2 __ 一0 06 

N(5)一c(7)一c(6) l05．4￡ 【31 lO5 89 105 76 0 42 0 3O 105 4(5) l05 77 】05 67 0 35 —0 10 

N(5)一c(7)一c(8) 【09 6c 41 】O9 39 【09． 一0 】9 —0 24 110 8f5) 【O9 53 109 50 一】14 -0 o3 

c(9)·C(7)-N(5) l09 5 5 】09 50 l09 51 —0 05 —0 03 109 3(5 J 】O9 95 【O9 81 0 59 -O 】3 

c(3)．c(2)一C(IJ l1 2 9i 7) I14 】6 I14 I1 】。4 】00 ¨3 7(7 J 】I2 96 I1 3 03 —0 65 0．06 

c(3)一N(2)一c(4 J 11】 I4) l11 83 I1】82 O 35 0 34 I10 2(6 J 】09 20 】O9】9 —0 9】 -0 0】 

c(8)一c【7)一c(6) 1【0 I! 6) 11O．60 I1O 7I O 46 O 5】 】1】2(6) _]1 67 I1】83 O 42 0 】4 

C(9)．c(7)．c(6) 1 I2 7d 6 J l11．53 1I1 57 一l O7 一】04 1lO 9(6) 1】0．16 l10 26 —0．66 0 09 

C(9 J．C(7 J．c(8j J09 2E 『6 J fO9 79 J09 85 0 46 0 52 l09 2f ， JO9．68 J09 70 0 44 0 0l 

dist⋯rti 2 86．9 86 45 86 28 78 6 80 05 79 46 

E⋯ Cakuhted 【[8 g⋯ IⅡk⋯ I 1 t J⋯ l儿Jc_ur P qmet⋯ f c ta【【 m aq⋯ s』ne山um， 
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验中未观察到)，但对 [Co(2．3-tri)【amp)CI】 及 

[Co(3，3一 )(amp)CI】 两体系构效关 系的研究结 

果” 为这类体系结构与性质的理论研究提供了一 

些可参考的依据 

2 2 量子化学研究及结果比较 

2．2 1 结构参数比较 

节表 2和表 3中 (g)和 (aq)栏中分别列 出了采 

用 RHF／LANL2DZ方 法对该体 系两 已知异构体的 

计算结果。．(g)和一(aq)栏分别表示气态以及在水为 

介质的连续相中配合物离子的相关键长及键角，在 

误差栏(eFror‘)及 (error一)分别给出了气态以及在 

水为介质的连续相中配合物离子的相对与晶体结构 

中键长及键角的相对误差。 

从比较结果来看，计算结果的键长平均相对偏 

差约为 1 7％，键长的最大相对偏差为 3 25％ (nt3 

的N(2)一C(3))；键角的平均相对偏差不到 1％．最大 

相对偏差为 3．83％(m2的 Nf3 ．Cof1)．N(5))。无论 

是键长还是键角，计算结果与实验结果吻合得相当 

好。这为以量化计算结果代替实验结果进行配合物 

及其异构体性质的预测以及与结构关系的研究提供 

了依据。为节省篇幅，表 4仅列出了采用 RHF／ 

L3NL2DZ方法对该体系十个可能几何异构体计算 

的统计结果(注：与表 2及表3中统汁结果相似1。 

比较气态与水介质中同一配离子的结构参数． 

键 长略有增加，最大变化者 f3有不到 0 02A的增 

量：键角变形性略有降低，最大变化者 f3的降幅不 

到 2。。因此，溶剂化效应有缓解因品格能对配离子 

中质点的约束作用，而这种“缓解”和“约束”将决定 

不同状态下的配离子结构参数变化的大小。比较相 

同状态下不同配离子．相应键长之和 (∑bondsI及 

∑bonds2)仍然是相差无儿，其中m4与 f1 相差最 

大．也仅有0．07lA：而键角变形性却有明佩的差 

别。如 ml与f3 键角变形性相差近 12。。考虑两对差 

向经式异构体 ml／m2与 m3／m4．键角变形性规律 

为m2 m4>m1一m3。剥于而式异构体fj和 f3．由 

于二元胺 ibn上取代甲基更靠近占具较大空间的六 

元螫台环，因而具有较大的变形性．故有fl>fl 和 

f3>f3 。总体上看，经式异构体与面式异构体的变 

形性无明显规律，ml／m3与 fl ／f3 相近、m2／m4与 

其他面式异构体相近。 

2．2 2 基态能量比较 

表 5给出了 RHF／LANL2DZ方法对谈体系 的 

表4 在 RHF／LANL2DZ水平上对该体系十个可能几何异构体计算的统计结果 

Table 4 Summary of Calculations for the Ten Geometric Isomers of the Title System oi,i RHF／LANL2DZ Level 

isoiners 1(gJ IUt(aq) m2lg) m2laqi m3Ig J In3(Ⅱq1 m4(g) m4(aq) 

∑bondst l2 40t5 t2 404l 12 3857 l2 3886 I2 4t36 t2 4l83 l2+3875 l 2 3926 

∑bonds2 30 6656 30 6707 30 6344 30 64tl 30 673I 30 6797 30 634l 30 6443 

fac—i~mers fl(g) fl【 q) ft。(8) n。faq) f2(g， f2{aq J tg) f2 (aq) f3It) f3(aq) f3’【g J f3。(aq) 

∑ r,dsl t2 396l l2 4028 l 2 4 L44 l2 42l 6 1 2 3888 t 2 3944 l2 3876 l 2 3939 l2 397 l2 4028 l2 4099 l2 4l94 

∑bonds2 30 6795 30 6886 30 705I 3O 7l44 30 656 30 6677 30 6552 30 6675 30 6737 30 6817 30 698l 30 7lt4 

一 i~mers ml【g1 i l(。q) m2(g) m2( q) m3(gJ m3(aq) m4(g) (叫J 

distortionl 32 93l4 3l 848t 35 0944 34 68l2 32 4426 3l 7852 35 0494 34 8∞ 8 

di*tor~[on2 79 33l4 78 7274 86 45 t l 86 28l4 80 0484 79 464l 88 35【4 87 9409 

fac-isome~ ft(g) ft(且q) fl ( ) fl (叫) 【g J f2(且q J 1"2’(g J f2’laq) r3(S) 口(aq) 口 (g) t3 (叫1 

di~lortioat 38 937 38．6I【' 34 t799 33 l749 35 7457 34．9l9 35 7435 35 0588 4l 453t 4l l036 33 238 3l 999{ 

dislortion2 88 4729 88．3642 83 t702 81 9671 87 462l 86．34t7 87 5648 86 2747 9l 2625 90 7249 83 2058 8l 559'； 

表 5 各异构体在不同状态下的总能量及能量差 

Table 5 Total Energy of the Isomers and their Difference under Gaseous Phase or Aqueous Solution 
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十个可能几何异构体基态能量的相关计算结果。 

分析表中数据可得： 

(1)经式结构中的ml和 m3比m2和 m4能量 

高。后一组应较稳定，这与 m2在浓盐酸 中加热的转 

化的产物 m2与 m3的分 布分别为 75％ 和 25％ 一 

致。 

(2)经式结构与面式结构的异构体在能量上没 

有明显差异，有的经式结构的能量较面式高．ml和 

H 3均较 I3的高。这与【C0(2，3．triHamp)C1] 及【C0 

(3，3一tr1)(amp)C1】 两体系形成鲜明对照不同，这 

两个体系经式结构与面式结构的异构体的基态能麓 

分别至少相差 l7kJ—mo[ 和 36kJ—mol～．而实验 

结果也证实没有观察到面式异构体 。 

(3)所有异构体的能量差别都有不算太大．考 

虑溶剂化效应后 最大能量差 (m4与 f1 之间) 

l7．5kJ·tool ，预测在台适的反应条件下有更多的 

异构体可能出现。这在控制碱水解反应中已观察到 

两种新的异构体出现。通常，对于【c0(2，2-tri)c二元 

胺)CI]“．[Co(2，3-tri)(二元胺)C1] 及【c0(3．3一tri) 

(二元胺)C1]“体系，经式异掏体出现的儿率要高于 

面式异构体。因此．我们推测在七种已获得的儿何 

异构体中．至少有三种是面式异构体。 

关于这七种 已获得的异构体 (其中 m2和 m3已 

表征)的结构解析以及进一步合成分离出新的异构 

体的尝试还正在进行 中。 
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Crystal Structure and Computational Study on the 

Isomers of【Co(2．3-tri)(ibn)CÏ ZnCh】System 

TAO Zhu ZHU Qian—Jiang XUE Sai—Feng 

htstitutiort ofApplied Chemistry，Guiztwu Unisenity,Guiyang 550025) 

The cHsta1 structure of the m2 isomer of【Co(2，3-t )(ibn)C1]【ZnC1d]has been determined l2，3-tri= 

N．(2-Aminoethy1)一1，3-propanediamine，ibn=1，2-diamino一2一methylpmpane)．CD'stal dan：monoclinie． 1／c， 

Ⅱ：11．317(3)A，6=14 931(4)̂ ，c=11．646(31̂ ，卢= 101．046(5)。，V=1931．5(8)A ．D =1．757g。 

cm  3
，

Z=4， F0。0=1048． R=0．0277， R =0 0824 A comparison the crystal structures of the m2一and m3一 

【C0(2，3-tri)(ibn)C1][ZnC1d]complexes with an ab initio computational result(RHF／LANL2DZ optimised strut’ 

ture1 sh0ws that the err0rsⅢ are 3．25％ in bond lengths aM 3．83％ in angles， an average errIIrs are 1．7％ in 

bond lengths and 1％ in angles；A comparison of ground energies between the isomers suggests that the most geo‘ 

metric isomers in the【C0(2．3．tfi)(曲n)C1] system could be observed due to no significant difference of ground 

energy among the isomers． 

Keywords： cobalt∞ complexes crystal structure calculation of quantum chemistry 
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