Four Different Crystalline Products from One Reaction: Unexpected Diversity of Products of the CuCl2 Reaction with N-(2-Pyridyl)thiourea
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Povzetek 
[bookmark: _GoBack]Pri reakciji med N-(2-piridil)tiosečnino in CuCl2 v metanolu smo dobili štiri različne kristalinične produkte: rumene dimerne kristale, [Cu2Cl2(µ-Cl)2(L)2] (1), rdeč polimerni kompleks, [Cu3Cl8L2]n (2), oranžni kristalinični product z ionsko zgradbo, L2[CuCl4] (3), in brezbarvno ionsko spojino, LCl (4). Pri tem je L = 2-amino-[1,2,4]tiadiazolo[2,3-a]piridin-4-ijev kation, ki je nastal v raztopini kot produkt oksidativne ciklizacije N-(2-piridil)tiosečnine. Kristalne strukture vseh kristaliničnih produktov so bile določene s pomočjo rentgenske strukturne analize. V spojini 1 je baker(I) ion, medtem ko je v spojinah 2 in 3 baker kolt centralni ion v oksidacijskem stanju +2. 1H NMR spektri spojin 1–3 so identični in potrjujejo deprotonacijo tioamidne skupine N-(2-piridil)tiosečnine ter tvorbo tiadiazolopiridinijevega kationa v raztopini. V kristalnih strukturah so bile proučene tudi vodikove vezi in π–π interakcije. Poleg teh interakcij pa spojine 1–4 vsebujejo tudi S···Cl interakcije, ki povezujejo komplekse v trodimenzionalne tvorbe. Primerjava izračunanih rentgenskih praškovnih difraktogramov s difraktogramom produkta po reakciji nakazuje na odsotnost drugih kristaliničnih primesi. 

