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Motywacja
Kwas cytrynowy (Hscit) jest zwiazkiem o duzym znaczeniu biologicznym i
przemystowym. Jako wielodonorowy ligand tworzy z metalami szereg
polimerow koordynacyjnych, stosowanych w syntezie materiatow i
adsorpcji. Celem pracy jest zbadanie struktury stabo poznanych

cytrynianéow Ba(II) i Pb(II). m

Synteza >
Wodny r-r azotanu(V) Ba(II)/Pb(II) zostat wprowadzony nad warstwe
zelu otrzymanego z wymieszania szkta wodnego (Na,SiO;aq) i wodnego
r-ru kwasu cytrynowego. Po kilku dniach na granicy faz pojawity sie
zlepki monokrysztatdw cytrynianow Ba(II)/Pb(II), ktore zostaly
wyizolowane i poddane badaniom.

Wstepna charakteryzacja
CzystosC zwiazkdéw potwierdzona spektroskopia
fotoelektronow: stwierdzono tylko C, O i Ba/Pb
(Na i Si <17% atomowego).
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M,(cit), zH,0 Na widmie w podczerwieni czestosci drgan
C-O w otrzymanych zwiazkach sq > 200 cm™!
hizsze niz w kwasie, co potwierdza powstanie
wiazan metal-O.
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Struktura krystaliczna
Dla obu zwigzkéow wykonano pomiary dyfrakcji promieni
rentgenowskich i rozwigzano struktury krystalograficzne.

Skiad (Ba=*)s(cit3"),(Hcit=),(H,0)s  (Pb=*)55(cit3")3(Hcite)(H,0)g 5
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<LK> Ba-O =10,
Ba®* w centrum wieloscianu koordynacyjnego
<LK> Pb-O = 8,

Pb%* zazwyczaj na jednej ze Scian.

Stereochemicznie
N aktywna wolna para
elektronowa na Pb?,
2% * W) “* efekt hybrydyzacji
- ‘ fa (Pb 6p)-(Pb 65-0 2p)*

Podsumowanie

Synteza zelowa pozwala na uzyskanie soli organicznych o duzej Kod Siesta, GGA/PBE, pseudopotenciaty Troulliera-

czysToégi | stopniu krys’ralicznos’ci. , , , Martina, humeryczna baza DZP,; tylko pkt I' w BZ.
Po raz pierwszy rozwigzano strukture cytrynianu Ba(II) i po raz drugi

cytrynianu Pb(II) (nowa struktura).
Izotropowa koordynacja Ba-O vs. anizotropowa Pb-O.
Analiza wigzan Ba-O i Pb-O dokonana w oparciu o obliczenia DFT.

Podziekowania
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