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СИНТЕЗА, КАРАКТЕРИЗАЦИЈА И DFT ПРОРАЧУНИ 

БИНУКЛЕАРНОГ КОМПЛЕКСА Мn(II) СА ШИФОВИМ БАЗАМА 
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Комплекс Mn(II) добијен је у реакцији N,N,N-триметил-2-оксо-2-(2-(1-(тиазол-2-

ил)етилиден)хидразинил)етан-1-аминијум хлорида, HL1Cl, (0,25 mmol) и MnCl2‧4H2O (0,25 

mmol) у метанолу. После растварања соли Mn(II), додат је NaN3 у вишку (1 mmol). Смеша је 

рефлуктована два сата на температури од 60 °C. Спорим упаравањем растварача у 

фрижидеру током 14 дана добијени су бледо-наранџасти кристали. Комплекс је 

окарактерисан елементалном анализом, ИЦ спектроскопијом и рендгенском структурном 

анализом. 

Асиметрична јединица центросиметричног динуклеарног комплекса [Mn2L
1
2(μ-1,1-

N3)2(N3)2] састоји се од Mn(II), једног лиганда L1, два азида (једног мосног и једног 

терминалног) и једног молекула растварача (метанола). Јон Mn(II) хексакоординован је 

преко три атома донора лиганда L1 (N1, N2 и O1), два атома азота из мосног лиганда азида и 

једног атома азота терминалног лиганда азида (N8). Геометрија јона Mn(II) представља 

деформисану тригоналну призму (TPR-6) са  углом од 14.19 између парова атома N1N8, 

O1N2 и N5N5. Прорачуни теоријом функционала густине (енг. DFT) на ZORA-М06-2Х/TZP 

нивоу теорије показују малу феромагнетну интеракцију између два Mn(II) центра.  
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SYNTHESIS, CHARACTERIZATION AND DFT CALCULATIONS OF 

DINUCLEAR SCHIFF BASE Мn(II) COMPLEX  
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The Mn(II) complex was synthesized by the reaction of N,N,N-trimethyl-2-oxo-2-(2-(1-

(thiazol-2-yl)ethylidene)hydrazinyl)ethan-1-aminium chloride, HL1Cl (0.25 mmol), and 

MnCl2‧4H2O (0.25 mmol) in methanol. After complete dissolution of Mn(II) salt, NaN3 (1 mmol) 

was added. The mixture was stirred for 2 h at 60 °C. After slow evaporation of solvent in refrigera-

tor for 14 days, pale orange crystals were obtained. The complex was characterized via elemental 

analysis, IR spectroscopy and X-Ray. 

The crystal structure of [Mn2L1
2(μ-1,1-N3)2(N3)2] displays a centrosymmetric binuclear 

complex with the asymmetric unit comprising one Mn(II) center, one ligand L1, two azide anions 

(one bridging and one terminal) and one solvent (methanol) molecule. The Mn(II) ion is 

hexacoordinated with three donor atoms N1, N2 and O1 of ligand L1, two nitrogen atoms from 

bridging azide anions, and one nitrogen atom (N8) from terminal azide anion. The polyhedron 

around the Mn(II) ion is described as distorted trigonal prism (TPR-6) with the twist angle   of 

14.19 for the atom pairs N1N8, O1N2 and N5N5. Density functional theory (DFT) calculations at 

ZORA-M06-2X/TZP level of theory revealed weak ferromagnetic interactions between Mn(II) 

centers.  

 

 




