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§ 8. Dodatak CLVIII
Tablica D1. Opéi i kristalografski podaci za spojeve HoL1246 (1, 2, 4a i 6)
Spoj H,LI(1) H,LZ (2) H,L* (4a) H,L® (6)
Molekulska formula C14H11N3OS C14H11N302S C14H11N302S C18H13N3OS
Izvor zracenja Mo Ka Cu Ka Cu Ka Cu Ka
Temperatura, T/K 296(2) 296(2) 296(2) 296(2)
Relativna molekulska masa, My 269,32 285,32 285,32 319,37
Kristalni sustav, boja, habitus Monoklinski, Rompski, Triklinski, Zuta, Monoklinski,
Zuta, prizma ruziCasta, plo¢a prizma Zuta, prizma
Prostorna grupa P 21/n P bca P1 P 2i/n
Parametri jedini¢ne Celije:
a/A 15,6494(17) 11,8823(2) 7,1134(3) 17,1100(4)
b/A 4,5910(4) 13,9551(2) 9,4949(5) 4,14620(10)
c/A 17,639(4) 15,6318(2) 10,1526(6) 22,1248(5)
al® 90 90 98,270(5) 90
pl° 91,808(16) 90 109,719(5) 108,425(2)
#° 90 90 94,703(4) 90
V/A3 1266,7(3) 2592,04(7) 632,49(6) 1489,11(6)
Broj formulsklrh J.e.(.imkl u jedini¢noj 4 8 2 4
¢eliji, Z
Racunata gustoca, Dc/g cm™3 1,412 1,462 1.498 1,425
Dimenzije kristala / mm3 0,49x0,16 x0,10 | 0,35x0,20x 0,02 | 0,35x0,12x 0,10 0,40 x 0,15 x
0,10
Linearni apsorpcijski koeficijent, 0,250 2,272 2,328 1,993
u/mmt
Strukturni faktor refleksa, F(000) 560 1184 296 664
6 —podrugje sakupljanja refleksa / © 4,6 -275 57-758 4,7-75,7 42752
Broj sakupljenih refleksa 5709 7789 5083 6956
Broj neovisnih refleksa 2879 2668 2577 3056
Broj opazenih refleksa 1719 2378 2434 2730
[1 > 20(1)]
Broj uto¢njavanih parametara 178 190 190 214
Faktor nepouzdanosti, R(Fo) 0,060 0,043 0,034 0,035
Tezinski faktor nepouzdanosti, 0,113 0,135 0,097 0,099
RW(FOZ)
Valjanost koristene tezinske 0,984 1,156 1,059 1,052
jednadzbe F?, S
Ostatak elektronske gustoce u 0,246, -0,220 0,282, -0,217 0,232, -0,169 0,171, -0,204
OF—mapi, Apmax , Apmin/ € A3
CCDC broj 1494759




§ 8. Dodatak CLIX

Tablica D2. Opéi i kristalografski podaci za spojeve HoL® - ac, HoL* - DMF, HoL® - pi i HL™
(3b, 4b, 5b i 7a)

Spoj HoL® - ac (3a) H.L* - DMF H,L® - pi (5b) H™ (7a)
(4b)

Molekulska formula C17H17N30sS C17H18N403S C19H16N402S C19H15N3OS

Izvor zracenja Mo Ka Mo Ka Mo Ka Mo Ka

Temperatura, T/K 296(2) 296(2) 100(2) 296(2)

Relativna molekulska masa, My 343,39 358,41 364,42 333,40
Kristalni sustav, boja, habitus Triklinski, Zuta, Monoklinski, Triklinski,zuta, Monoklinski,
prizma Zuta, ploca blok Zuta, prizma

Prostorna grupa P1 P 21/c P1 I 2/a

Parametri jedini¢ne Celije:

a/A 6,5830(4) 17,1961(12) 5,7955(5) 21,0027(12)
b/A 7,5897(5) 5,8774(2) 8,9450(7) 12,2101(6)
c/A 17,1623(10) 18,0564(13) 16,7044(13) 24,9320(14)
al® 90,936(5) 90 77,513(6) 90
pl° 92,195(5) 108,593(8) 86,121(6) 99,759(5)
e 104,641(5) 90 79,646(7) 90
V/A3 828,73(9) 1729,7(2) 831,34(12) 6301,2(6)
Broj formulskih jedinki u jedini¢noj
éeliji, Z 2 4 2 10
Racunata gustoéa, Dc/g cm™ 1,376 1,376 1,456 1,406
Dimenzije kristala / mm? 0,36 x0,13x0,11 | 0,42x0,40x0,12 | 0,16 x 0,12 x 0,08 0,35%0,23%0,20
Linearni apsorpcijski koeficijent, 0,216 0,212 0,217 0,216
u/mmt
Strukturni faktor refleksa, F(000) 260 752 380 2784
6 —podrugje sakupljanja refleksa / ° 43-325 43 -32,6 1,25 - 256 4,2 -32,4
Broj sakupljenih refleksa 9137 10852 6807 18302
Broj neovisnih refleksa 5393 5667 3102 10211
Broj opazenih refleksa 3977 3511 2746 3941
[1>20(1)]
Broj uto¢njavanih parametara 228 237 244 441
Faktor nepouzdanosti, R(Fo) 0,052 0,065 0,030 0,068
Tezinski faktor nepouzdanosti, 0,075 0,143 0,073 0,094
Rw(Fo?)
Valjanost koristene tezinske 1,034 1,022 1,052 0,998
jednadzbe F?, S
Ostatak elektronske gustoce u 0,264, -0,276 0,236, -0,281 0,222, -0,282 0,215, -0,243

OF—mapi, Apmax, Apmin/ e A
CCDC broj 1494760




§ 8. Dodatak CLX
Tablica D3. Opéi i kristalografski podaci za spojeve HL™, HL®0 (7b, 8-10)
Spoj HL™ (7b) HL® (8) HL®(9) HL™(10)
Molekulska formula C19H15N30S C19H15N3OS C19H15N30S C17H12N4S
Izvor zracenja Mo Ka Mo Ka Mo Ka Mo Ka
Temperatura, T/K 100(2) 296(2) 296(2) 296(2)
Relativna molekulska masa, My 333,40 333,40 333,40 304,37
Kristalni sustav, boja, habitus Rompski, zuta, Monoklinski, Monoklinski, Monoklinski,
ploca Zuta, prizma Zuta, igla narancasta,
prizma
Prostorna grupa P bca P 21/n P 2i/c P2
Parametri jedini¢ne Celije:
A 12,6835(5) 12,0230(2) 17,5548(10) 8,3487(5)
b/A 28,6139(14) 6,36980(10) 7,3052(3) 6,2357(3)
c/A 17,1546(7) 20,7480(2) 26,3033(15) 14,5126(8)
al° 90 90 90 90
pl° 90 93,3180(10) 107,263(6) 99,731(5)
A° 90 90 90 90
V/A3 6225,8(5) 1586,30(4) 3221,2(3) 744,66(7)
Broj formulskih jedinki u jedini¢noj
éeliji, Z e ! 8 2
Racunata gustoca, Dc/g cm™ 1,423 1,396 1,375 1,357
Dimenzije kristala / mm3 0,11x0,07x0,03 | 0,37x0,20x0,12 | 0,62x0,17x0,08 | 0,27 x 0,23 x 0,09
Linearni apsorpcijski koeficijent, 0,219 1,894 0,211 0,218
u/mmt
Strukturni faktor refleksa, F(000) 2784 696 1392 316
6 —podrucje sakupljanja refleksa / © 1,4 25,7 4,1 -75,8 42-275 4,1-275
Broj sakupljenih refleksa 17877 14135 15370 6327
Broj neovisnih refleksa 5881 3259 7377 3419
Broj opaZenih refleksa 3276 3091 4335 2254
[1>20(1)]
Broj uto¢njavanih parametara 441 221 441 202
Faktor nepouzdanosti, R(Fo) 0,066 0,036 0,073 0,057
Tezinski faktor nepouzdanosti, 0,138 0,106 0,131 0,066
Rw(Fo?)
Valjanost koristene tezinske 1,034 1,079 1,003 0,987
jednadzbe F?, S
Ostatak elektronske gustoce u 0,286, -0,318 0,215, -0,286 0,265, -0,265 0,301, -0,171
OF—mapi, Apmax, Apmin/ e A3
CCDC broj 1494761 1494762




§ 8. Dodatak CLXI
Tablica D4. Opéi i kristalografski podaci za spojeve HL!1315 (11, 13-15)
Spoj HL(11) HL (13) HLY (14) HL® (15)
Molekulska formula C17H12N4S Ci13H10N4S Ci13H10N4S Ci13H10N4S
Izvor zracenja Mo Ka Mo Ka Mo Ka Mo Ka
Temperatura, T/K 100(2) 296(2) 296(2) 296(2)
Relativna molekulska masa, My 304,37 254,31 254,31 254,31
Kristalni sustav, boja, habitus Triklinski, Zuta, Monoklinski, Monoklinski, Monoklinski,
ploca Zuta, prizma zuta, blok zuta, prizma
Prostorna grupa P1 12/a 12/a P 2i/c
Parametri jedini¢ne Celije:
a/A 10,1401(7) 16,044(3) 13,4751(12) 15,3065(7)
b/A 11,4134(8) 5,9025(5) 13,5012(7) 5,2877(3)
c/A 12,4789(8) 25,637(12) 14,370(2) 15,5283(10)
al° 85,398(5) 90 90 90
AP 89,311(5) 99,66(3) 113,868(14) 111,162(6)
o 82,880(6) 90 90 90
V/A3 1428,46(17) 2393,4(12) 2390.8(5) 1172,05(12)
Broj formulskih jedinki u jedini¢noj
éeliji, Z 4 8 8 4
Racunata gustoca, Dc/g cm™ 1,415 1,412 1,413 1,441
Dimenzije kristala / mm3 0,26 x0,15x 0,04 | 0,40x0,21x0,21 | 0,31x0,22x0,18 | 0,40 x 0,26 x 0,18
Linearni apsorpcijski koeficijent, 0,228 0,256 0,256 0,261
u/mmt
Strukturni faktor refleksa, F(000) 632 1056 1056 528
6 —podrucje sakupljanja refleksa / ° 1,6 -25,7 4,2-215 4,3-27,5 42-275
Broj sakupljenih refleksa 9946 5277 5530 3926
Broj neovisnih refleksa 5352 2667 2744 2507
Broj opazenih refleksa 3859 1879 1763 1976
[1>20(1)]
Broj uto¢njavanih parametara 403 166 166 166
Faktor nepouzdanosti, R(Fo) 0,099 0,049 0,060 0,042
Tezinski faktor nepouzdanosti, 0,254 0,115 0,146 0,101
Rw(Fo?)
Valjanost koriStene tezinske 1,062 1,007 1,046 1,031
jednadzbe F?, S
Ostatak elektronske gustoce u 0,739, -1,360 0,250, -0,218 0,257, -0,222 0,258, -0,208

OF—mapi, Apmax, Apmin/ e A

CCDC broj




§ 8. Dodatak

CLXIlI

Tablica D5. Opéi i kristalografski podaci za spojeve [VO2HL?] (16), [VOzHL3]-EtOH (18b),

VO,HL®] (19) i [VO,L] (21)

Spoj [VOHLY (16) | [VO.HL®-EtOH | [VO:HLE] (19) [VO,L] (21)
(18b)
Molekulska formula [VO2(C14H10N30S)] | [VO2(C14H10N302S) | [VO2(C18H12N30S)] | [VO2C13H10SN4]
- C2HsOH]
Izvor zracenja Mo Ka Mo Ka Cu Ka Mo Ka
Temperatura, T/K 296(2) 296(2) 100(2) 100(2)
Relativna molekulska masa, My 351,25 412,31 401,31 336,24
Kristalni sustav, boja, habitus Monoklinski, zuta Monoklinski, Monoklinski, Zuta, Monoklinski,

OF—mapi, Apmax, Apmin/ e A

prizma naracasta, blok ploca narancasta, ploca
Prostorna grupa P 2i/c P 2i/c P 2i/c P 2i/n
Parametri jedini¢ne Celije:
a/A 10,3771(4) 10,1598(4) 12,1442(5) 7,8130(6)
b/A 10,2321(3) 8,2243(4) 10,0260(4) 21,490(2)
c/A 12,8731(4) 21,5981(11) 12,8398(5) 7,8098(6)
al® 90 90 90 90
pl° 90,656(3) 100,338(4) 100,308(3) 101,754(6)
A° 90 90 90 90
V/A3 1366,77(8) 1775,38(14) 1538,11(11) 1283,78(19)
Broj formulskih jedinki u jedini¢noj / ; 4 ;
celiji, Z
Racunata gustoca, De/g cm™3 1,707 1,543 1,733 1,740
Dimenzije kristala / mm3 0,42 x 0,13 x 0,06 0,37 x0,22x 0,18 0,26 x0,21x0,18 | 0,19x0,11x 0,04
Linearni apsorpcijski koeficijent, 0,894 0,709 6,899 0,944
u/mmt
Strukturni faktor refleksa, F(000) 712 844 816 680
6 —podrucje sakupljanja refleksa / © 42-275 4,1-275 3,7-717 1,9 —25,7
Broj sakupljenih refleksa 11306 15284 15634 8354
Broj neovisnih refleksa 3140 4059 2994 2429
Broj opazenih refleksa 2388 2747 2595 1852
[1 > 20(1)]
Broj uto¢njavanih parametara 202 262 238 190
Faktor nepouzdanosti, R(Fo) 0,047 0,047 0,097 0,108
Tezinski faktor nepouzdanosti, 0,099 0,108 0,242 0,271
Rw(Fo%)
Valjanost koristene tezinske 1,044 0,987 1,155 1,165
jednadzbe F?, S
Ostatak elektronske gustoce u 0,623, -0,348 0,363, -0,187 2,201, -0,741 0,673, -0,575

CCDC broj




§ 8. Dodatak

CLXI11

Tablica D6. Opéi i kristalografski podaci za spojeve EtsNH[VO,L] (22), EtsNH[VO,L?]
(23a) i EtsNH[VO,L?] - i-PrOH (23b)

Spoj Et3NH[V02Ll] (22) Et3NH[V02L2] (23a) EtsNH[VOzLZ] - i-PrOH
(23b)
Molekulska formula CeH1aNH[V02C14H9N30S] | CeH1aNH[VO2C14H9N302S] | CeH1aNH[VO2C14HsN302S]
- C3H7;OH
Izvor zracenja Mo Ka Cu Ka Mo Ka
Temperatura, T/K 100(2) 100(2) 296(2)
Relativha molekulska masa, M 452,44 468,44 464,47

Kristalni sustav, boja, habitus

Monoklinski, crvena, ploca

Monoklinski,narancasta,

Monoklinska, narancasta,

OF—mapi, Apmax, Apmin/e A3

ploca ploca
Prostorna grupa P 2i/c P 2i/c P 2i/c
Parametri jedini¢ne Celije:
a/A 15,1297(7) 13,4329(9) 19,951(2)
b/A 8,4864(2) 18,6190(9) 8,6346(9)
c/A 17,0431(7) 8,7961(5) 15,1072(18)
al® 90 90 90
AP 109,954(3) 104,023(5) 91,544(9)
e 90 90 90
V/A3 2056,91(14) 2134,4(2) 2601,5(5)
Broj formulskih jedinki u jedini¢noj
Geliji, Z 4 4 4
Racunata gustoca, Dc/g cm™ 1,461 1,458 1,349
Dimenzije kristala / mm3 0,20 x 0,09 x 0,05 0,48 x 0,21 x 0,05 0,42 x0,23x0,17
Linearni apsorpcijski koeficijent, 0,613 5,096 0,205
u/mm?
Strukturni faktor refleksa, F(000) 944 976 492
6 —podrucje sakupljanja refleksa / ° 1,4-29,2 4,1 — 69,6 4,1 -27,5
Broj sakupljenih refleksa 14307 17163 13406
Broj neovisnih refleksa 3873 3955 5947
Broj opazenih refleksa 3484 2545 2404
[1 > 20(1)]
Broj uto¢njavanih parametara 268 280 317
Faktor nepouzdanosti, R(Fo) 0,035 0,126 0,105
Tezinski faktor nepouzdanosti, 0,100 0,308 0,142
Rw(Fo?)
Valjanost koriStene tezinske 1,031 1,226 1,031
jednadzbe F?, S
Ostatak elektronske gustoce u 0,519, -0,497 2,448, -0,969 0,366, -0,232

CCDC broj




§ 8. Dodatak

CLXIV

Tablica D7. Opéi i kristalografski podaci za spojeve EtsNH[VO,L3] - [VO(acac)2] (24b),
EtsNH[VO,L*] (25) i EtsNH[VO,L5] (26)

Spoj

EtNH[VO,L?] -
[VO(acac),] (24b)

EtsNH[VO,L*] (25)

EtsNH[VO,LE] (26)

Molekulska formula

CsH1sNH[VO2C14H9N3OS]

CeH14aNH[V02C14H9N302S]

CsH14NH[VO2C18H1:N30S]

- [VO(CsH702)2]
Izvor zracenja Mo Ka Mo Ka Mo Ka
Temperatura, T/K 100(2) 100(2) 100(2)
Relativna molekulska masa, M 732,58 468,44 502,49

Kristalni sustav, boja, habitus

Triklinski, narancasta, ploca

Monoklinski, narancasta,

Monoklinski, crvena, ploca

ploca
Prostorna grupa P1 P 2i/c P2
Parametri jedini¢ne Celije:
a/A 7,8859(5) 17,4080(13) 8,0064(6)
b/A 12,1910(9) 8,4930(4) 8,5161(4)
c/A 18,3610(12) 15,1369(11) 17,3057(12)
al® 76,529(5) 90 90
pl° 86,248(5) 110,102(6) 94,796(6)
e 75,537(5) 90 90
V/A3 1662,2(2) 2101,6(3) 1175,83(13)
Broj formulskih jedinki u jedini¢noj
éelii, Z 2 4 2
Racunata gustoca, Dc/g cm™ 1,464 1,481 1,419

Dimenzije kristala / mm3

0,24 x 0,14 x 0,05

0,32 x 0,14 x 0,02

0,37 x 0,17 x 0,06

OF—mapi, Apmax, Apmin/ e A

Linearni apsorpcijski koeficijent, 0,682 0,606 0,544
u/mm?
Strukturni faktor refleksa, F(000) 456 976 524
6 —podrugje sakupljanja refleksa / © 1,8-268 2,7-257 1,2-256
Broj sakupljenih refleksa 13434 8629 8606
Broj neovisnih refleksa 7021 3960 4049
Broj opazenih refleksa 4853 2781 3682
[1>20(1)]
Broj uto¢njavanih parametara 468 280 304
Faktor nepouzdanosti, R(Fo) 0,070 0,094 0,040
Tezinski faktor nepouzdanosti, 0,198 0,238 0,103
Rw(Fo?)
Valjanost koriStene tezinske 1,067 1,007 0,975
jednadzbe F?, S
Ostatak elektronske gustoce u 0,754, -0,971 1,366, -0,874 0,934, -0,480

CCDC broj




§ 8. Dodatak

CLXV

Tablica D8. Opéi i kristalografski podaci za spojeve [VOLY(phen)] (27), [VOL3(phen)] (29) i

VOL*(phen)] (30)

Spoj

[VOLY(phen)] (27)

[VOL3(phen)] (29)

[VOL*(phen)] (30)

Molekulska formula [VO(C14HoSON3)(C12HsN2)] | [VO(C14HeSO2N3)(C12HsN2)] [VO(C14H9SO2N3)
(C12HsN2)]
Izvor zracenja Cu Ka Cu Ka Mo Ka
Temperatura, T/K 296(2) 296(2) 296(2)
Relativna molekulska masa, My 514,45 530,45 530,45

Kristalni sustav, boja, habitus

Monoklinski, ljubicasta,

Tetragonski, ljubicasta,

Tetragonski, ljubicasta,

OF—mapi, Apmax, Apmin/e A3

iglicast iglicast blok
Prostorna grupa P 2i/c I d1/a P 42/n
Parametri jedini¢ne Celije:
a/A 8,87810(10) 34,3951(7) 24,0377(6)
b/A 48,5925(9) 34,3951(7) 24,0377(6)
c/A 15,8940(3) 8,0542(3) 8,0177(3)
al° 90 90 90
pl° 92,218(2) 90 90
u° 90 90 90
V/A3 6851,7(2) 9528,3(5) 4632,7(3)
Broj formulskih jedinki u
jedini¢noj ¢Celiji, Z 12 16 8
Racdunata gustoéa, Dc/g cm™ 1,496 1,479 1,521
Dimenzije kristala / mm? 0,20 x 0,08 x 0,05 0,10 x 0,03 x 0,02 0,32 x0,25x 0,16
Linearni apsorpcijski koeficijent, 4,780 4,634 0,559
u/mmt
Strukturni faktor refleksa, F(000) 3156 4336 2168
6 —podrucje sakupljanja refleksa 29-62,1 3,6 -56,3 42-275
/o
Broj sakupljenih refleksa 21766 5684 19727
Broj neovisnih refleksa 10494 3066 5309
Broj opazenih refleksa 9246 2075 3964
[ >24(1)]
Broj uto¢njavanih parametara 946 328 325
Faktor nepouzdanosti, R(Fo) 0,070 0,088 0,047
Tezinski faktor nepouzdanosti, 0,176 0,214 0,097
Rw(Fo?)
Valjanost koristene tezinske 1,079 1,009 1,037
jednadzbe F?, S
Ostatak elektronske gustoce u 2,303, -0,748 0,685, -0,431 0,220, -0,231

CCDC broj




§ 8. Dodatak

CLXVI

Tablica D9. Opéi i kristalografski podaci za spojeve [VOL®(phen)] (31)

Spoj [VOLS(phen)] (31)
Molekulska formula [VO(C18H11SO2N3)(C12HsN2)]
Izvor zradenja Cu Ka
Temperatura, T/K 296(2)
Relativna molekulska masa, Mr 564,5

Kristalni sustav, boja, habitus

Monoklinski, ljubicasta, ploca

Prostorna grupa P 21/n
Parametri jedini¢ne Celije:
A 14,3970(6)
b/A 26,5107(14)
c/A 29,5475(13)
al° 90
pl° 94,394(4)
e 90
V/A3 11244,4(9)
Broj formulskih jedinki u 16
jedini¢noj ¢Celiji, Z
Racdunata gustoéa, Dc/g cm™ 1,334

Dimenzije kristala / mm3

0,15x 0,12 x 0,02

Linearni apsorpcijski koeficijent, 3,935
u/mm
Strukturni faktor refleksa, F(000) 4624
6 —podrugje sakupljanja refleksa 3,0-70,0
/o
Broj sakupljenih refleksa 62788
Broj neovisnih refleksa 21314
Broj opazenih refleksa 10692
[ > 24(1)]
Broj uto¢njavanih parametara 1405
Faktor nepouzdanosti, R(Fo) 0,126
Tezinski faktor nepouzdanosti, 0,343
Rw(Fo?)
Valjanost koristene teZinske 1,109
jednadzbe F?, S
Ostatak elektronske gustoce u 1,712,-0,414

OF—mapi, Apmax, Apmin/ e A=

CCDC broj




§ 8. Dodatak

CLXVII

Tablica D10. Dihedralni kutevi (°) izmedu ravnina definiranih atomima benzotiazolnog (I) i

arenskog prstena (I1)* u nekoordiniranim 2-benzotiazolilhidrazonima

Spoj ZLI
HaL! (1) 5,42(17)
HaL? (2) 5,22 (8)

HaL* (4a) 10,99(6)
H2LS (6) 8,66(6)
HaL3 - ac (3b) 28,47(6)
HzL* - DMF (4b) 3,12 (10)
HLS - pi (5b) 19,41(7)
HL72 A (7a) 4,47 (11)
HL™2B (7a) 8,82 (10)
HL™ A (7b) 10,36 (14)
HL™B (7b) 2,86 (14)
HLS (8) 9,95 (5)
HL® A (9) 3,37 (8)
HL® B (9) 6,03 (9)
HL (10) 9,49 (13)
HLY A (11) 6,43 (15)
HL B (11) 8,28 (14)
HL'3 (13) 12,64 (10)
HL (14) 2,26 (8)
HL® (15) 6,49 (11)

*[I: C1-C6, N1, C7. S1; 1l: C9 — C14 (H,L! —H,L%), C9—C18 (H,L®, HL®), C19, C110-C118 (HL™>™ A), C29,
C210-C218 (HL™™ B), C9-C17, N4 (HL¥), C19, C110, N14, C111-C117 (HL™ A), C29, C210, N24,
C211-C217 (HL¥ B), C9—-C13, N4 (HL®), C9—C12, N4, C13 (HL*), C9—-C11, N4, C12, C13 (HL®)]
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Tablica D11. Geometrija vodikovih veza (A, °) za spojeve HoL1248 (1, 2, 4a, 6), H2L3 - ac
(3b), HoL* - DMF(4b) i HoLS - pi (5b)

D-H---A D-H H---A D---A <D-H---A Simetrijski operator
HoL! (1)
01-H110---N3 0,84(2) 1,89(2) 2,658(3) 153(4)
N1-H11N---N2 0,83(2) 2,05(2) 2,879(3) 174(2) 1/2-x,1/2+y,1/2-z
HoL2 (2
01-H110---N3 0,86(2) 1,85(2) 2,632(2) 151(3)
02-H120---N2 0,85(2) 2,25(2) 2,987(3) 144(3) 1/2+x,1/2-y,1-z
NI1-H1IN---N2 0,87(2) 2,34(2) 3,177(3) 161(2) -X,1-y,1-z
H.L* (4a)
O1-HI110---N3 0,80(2) 1,89(2) 2,631(2) 153(2)
N1-H1IN---N2 0,87(1) 2,11(1)  2,982(2) 176(2) 1-X,-y,1-z
02-H120---01 0,83(2) 1,99(2) 2,811(2) 171(2) 1+X,y,z
C4-H4---02 0,93(1) 2,46(1) 3,352(2) 160(2) -2+X,-1+y,-1+2
H2L® (6)
O1-H110---N3 0,87(2) 1,83(2) 2,612(2) 149(2)
NI1-H1IN---N2 0,87(2) 2,04(2) 2,910(2) 174(2) 1/2-x,1/2+y,1/2-z
HzL3 - ac (3b)
O1-HI110---N3 0,82(2) 1,87(2) 2,622(2) 151(2)
NI1-HI1IN---N2 0,85(2) 2,16(2) 2,996(2) 166(2) 1-x,2-y,1-z
02-H120---03 0,80(2) 1,92(2) 2,701(2) 165(3) 1-x,1-y,-z
C17-H17---02 0,96 2,51 3,426(3) 160 -X,1-y,-Z
H,L* - DMF (4b)
O1-H110---N3 0.80(2) 1,95(2) 2,660(2) 146(3)
02-H120---03 0,80(2) 1,90(2) 2,693(2) 172(3) 1-x,2-y,1-z
N2—-H12N---N1 0,85(2) 2,16(2) 2,994(2) 168(2) -X,-y+2,-z+1
C17-H17C---01 0,96 2,64 3,407(4) 137 -X+1,y-1/2,-z +3/2
C17-H17A---03 0,96 2,69 3,395(3) 131 X,y-1,z
C11-H11---03 0,93 2,68 3,517(3) 151 x+1,y-1/2,-z +3/2
HL® - pi (5b)
N2—H12N---N1 0,91(1) 2,06(1) 2,972(2) 175(2) -X,1-y,1-z
O1-H110---02 0,84(1) 2,09(2) 2,797(1) 143(2) 2-X,1-y,-z
02-H110---N4 0,86(1) 1,81(1) 2,675(2) 176(2)
C2-H2---S1 0,95 2,94 3,760(2) 145 -X+1,-y,-z+1
C17-H17---01 0,95 2,69 3,567(2) 153 X+1,y+1,z

C15-H15---02 095 251 3,446(2) 166 X+1,-y+1,-2+2
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Tablica D12. Geometrija vodikovih veza (A, °) za spojeve HL'>7°8-10(7g, 7b, 8-10)

D-H---A D-H H---A D---A <D-H---A Simetrijski operator
HL"(7a)
N12-H12N---N21 0,87(2) 2,19(2) 3,040(3) 164(2) 1/2-x,1/2-y,1/2-z
N22-H22N---N11  0,90(2) 2,16(2) 3,062(3) 173(2) 1/2-x,1/2-y,1/2-z
C15-H15---021 0,93 2,63 3,461(4) 150
C25-H25---011 0,93 2,63 3,478(4) 150
C111-H111---N13 0,93 2,25 2,902(4) 126
C211-H211---N23 0,93 2,26 2,931(4) 127
C22-H22---S11 0,93 2,97 3,683(3) 135 X,-y+1/2,+z+1/2
C115-H115---s11 0,93 2,92 3,831(3) 168
HL"™ (7b)
NI2-H12N---N21  0,90(2) 2,15(2) 3,035(5) 171(4)
N22-H22N---N11 0,92(2) 2,13(2) 3,033(5) 172(4)
C15-H15---021 0,95 2,63 3,502(5) 154
C25-H25---011 0,95 2,57 3,400(5) 146 X+1,-y+1,-z+1
C119-H11A---N21 0,98 2,66 3,615(6) 165
C217-217---N23 0,95 2,59 3,443(6) 149 X+1/2,+y,-z+1/2
Cl111-H111---N13 0,95 2,24 2,896(5) 126
C211-H211---N23 0,95 2,27 2,924(5) 126
C113-H113---S21 0,95 2,77 3,613(5) 149 -X,-y+1,-z+1
HL8 (8)
N2—H12N---N1 0,88(2) 2,14(2) 3,010(2) 173(2) 2-X,-1-y,-z
C19-H19B---01 0,96 2,54 3,440(2) 156 1-x,2-y,-z
C15-H15---N3 0,93 2,31 2,958(2) 126
HL® (9)
N12-H12N---N21 0,86(3) 2,25(3) 3,040(4) 155(3) 1-x,1/2+y,1/2-z
N22-H22N---N11  0,85(3) 2,28(3) 3,110(4) 169(3) 1-x,-1/2+y,1/2-z
C24-H24---021 0,93 2,55 3,317(4) 140 1+x,1/2-y,1/2+2
HL(10)
N2-H12N---N4 0,91(2) 1,90(3) 2,638(5) 136(3)
C2-H2---S1 0,93 2,95 3,574(4) 126 -X+1,+y+1/2,-z

C15-H15---N1 0,93 2,64 3,486 152 -X+2,+y-1/2,-z+1
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Tablica D13. Geometrija vodikovih veza (A, °) za spojeve HL11315(11, 13-15)

D-H---A D-H H---A D---A <D-H---A  Simetrijski operator
HL™(11)
NI2-HI2N---N24  0,90(2) 1,93(2) 2,826(5) 174(4)
NI12-HI2N---N24  0,86(2) 1,97(2)  2,853(5) 177(4) X, y,1+z
C117-H117---N21 0,95 2,61 3,503 157 X, Y, 1+z
HL® (13)
N2-H12N---N1 0,89(2) 2,10(2) 2,989(3) 175(2) -X,1-y,-z
HL (14)
N2-H12N---N4 0,86(2) 2,03(2) 2,885(3) 176(3) -1/2+x,-y,z
HL™ (15)
N2-H12N---N1 0,85(2) 2,24(2) 3,076(2) 171(2) 1-x,1-y,-z
C2-H2---S1 0,93 2,94 3,771(2) 149 -X+1,+y+1/2,-z+1/2

Tablica D14. Geometrija vodikovih veza (A, °) za spojeve [VO2HL?!] (16), [VO2HL®]-EtOH
(18b), [VO.HL®] (19) i [VO:LY] (21)

D-H---A D-H H---A D---A <D-H---A Simetrijski operator
[VO2HL] (16)

N2-H12N---02 0,84(2) 2,02(2) 2,779(3) 150(3) X,1/2-y,-1/2+z

N2—-H12N ---O3 0,84(2) 2,62(2) 3,333(3) 144(3) X,1/2-y,-1/2+z

C5-H5 ---02 0,93 2,51 3,136(4) 125

C8-HS8 ---03 0,93 2,43 3,307(3) 157 X,1/2-y,-1/2+z

[VO,HL®]-EtOH (18b)

02-H120---03 0,81(2) 1,90(2) 2,702(3) 175(2) -X,2-Y,-Z

N2—-H12N---05 0,87(2) 1,90(3) 2,680(3) 148(4) 1-x,2-y,-z

0O5-H150---03 0,82 1,98 2,799(3) 178 1-x,2-y,-z

C13-H13 ---01 0,93 2,64 3,515(3) 157,3 -X,2-Y,-Z
[VO2HL®] (19)

N2-HI2N---02 0,88(2) 1,91(3) 2,742(5) 158(5) X,1/2-y,1/2+z

N2-HI2N ---03 0,88(2) 2,70(4) 3,386(5) 135(5) X,1/2-y,1/2+z

C5-H5 ---02 0,95 2,53 3,154 124

C8-HS8 ---0O3 0,95 2,34 3,258 162 X,1/2-y,1/2+7
[VO,L%] (21)

C4-H4---S1 0,95 2,79 3,588 143 1+X,y,z

C8-H8---02 0,95 2,52 3,458 171 -1+X,y,2
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Tablica D15. Geometrija vodikovih veza (A, ©) za spojeve EtsNH[VO,L'] (22), EtsNH[VO,L?]
(23a), EtsNH[VO,L?] - i-PrOH (23b) i EtsNH[VO,L*] (25)

D-H---A D-H H-A DA <D-H---A Simetrijski operator

EtsNH[VO,L'] (22)

C2-H2---02 0,95 2,41 3,316(3) 160 1-x,-1/2+y,1/2-z
N4-H14N---02 0,89(2) 1,90(2) 2,745(2) 158(2) X,-1+y,z
C20-H20C---01 0,98 2,44 3,383(3) 162 X,-1+y,z
C5-H5---02 0,95 2,19 2,857(2) 126
EtsNH[VO,L?] (23a)

04-H140---03 0,84(2) 2,28(9) 2,803(7) 135(8) 1-X,-y,-Z
C5-H5---04 0,95 2,56 3,318(9) 137 1-X,-y,-Z
C5-H5---02 0,95 2,56 3,163(10) 122
N4-H14N---02 0,89(2) 1,90(4) 2,723(7) 153(8) X,y,1+z
C15-H15A:--03 0,98 2,63 3,367(8) 132 1-x, 1-y, 1-z
C17-H17C---03 0,99 2,55 3,530(9) 169 1-x,-y,1-z

EtsNH[VO:L?] - i-PrOH (23b)
04-H140---05 0,82 2,07 2,800(8) 148 X,1+y,z
O5-H150---03 0,82 2,10 2,881(8) 159
N4-H14N---02 0,86(2) 1,88(3) 2,708(6) 162(7)
C5-H5---02 0,93 2,37 3,026(7) 127
C16-H16B---N2 0,97 2,66 3,603(10) 166 X,-112+y,-1/2+z
C20-H20A:--0O1 0,96 2,64 3,442(9) 141 X,1+y,z
C8-H8---02

EtsNH[VO,L*] (25)

04-H140---03 0,84(2) 1,86(2) 2,688(5) 174(6) 1-x,-1/2+y,1/2-z
N4-H14N---02 0,87(2) 1,86(2) 2,717(5) 167(6)
C2-H2---02 0,95 2,66 3,561(6) 159 X, 1/2+y, 1/12-z
C5-H5---02 0,95 2,38 3,038(6) 126,1
C8=HS8---02 0,95 2,63 3,573(6) 174 X, 1/2-y,2-1/2
C15-H15B---N2 0,99 2,54 3,520(7) 173 X,32-y,112+z
C18-H18A:--04 0,98 2,65 3,614(7) 169
C19-H19B---04 0,99 2,39 3,324(6) 157 1-x,-1/2+y,1/2-z

C20-H20C:---01 0,98 2,59 3,480(7) 151 X,1-y,z
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Tablica D16. Geometrija vodikovih veza (A, °) za spojeve EtsNH[VO:L®] (26) i
EtsNH[VO:L®] - [VO(acac),] (24b)

D-H---A D-H H---A DA <D-H---A  Simetrijski operator
EtsNH[VO,L"] (26)

C2-H2---02 0,95 2,65 3,536(6) 156 -X+2,y-1/2, -z+1
N4-H14N---02 0,88(3) 1,86(3) 2,725(5) 167(8) -1+X,y,z
C19-H19A---03 0,99 2,32 3,150(8) 141 -14x,1+y,z
C20-H20C---01 0,98 2,61 3,352(9) 133
C5-H5---02 0,95 2,45 3,079(5) 123

EtsNH[VO,L?] - [VO(acac):] (24b)
04-H140---02A 0,82(2) 1,59(3) 2,403(7) 169(8) 1-x,1-y,1-z
04-H140---02B 0,82(2) 2,12(3)  2,929(10) 169(7) 1-x,1-y,1-
C8-H8---08 0,95 2,19 3,063(4) 153
C11-H11---O1A 0,95 2,43 3,364(8) 168 1-x,1-y,1-z
N4-H14N---03B 0,86(2) 1,85(4)  2,607(7) 146(7)
C16A-H16C---O1B 0,98 2,21 3,187(9) 172
C16B-HI16F---01B 0,98 2,45 3,398(11) 164
C18-HI8A --O7 0,98 2,57 3,553(6) 176 -1+x,1+y,2
C16B-H16F---01B 0,99 2,63 3,603(6) 167
C26-H26B---07 0,98 2,39 3,333(5) 162 1+x,y,z
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Tablica D17. Geometrija vodikovih veza (A, °) za spojeve [VOLY(phen)] (27), [VOL3(phen)]
(29), [VOL*(phen)] (30) i [VOLS(phen)] (31).

D-H---A D-H H---A D---A <D-H---A Simetrijski operator
[VOLY(phen)] (27)

C22-H22---022 0,93 2,57 3,347(6) 145 1+X,y,z

C24—-H24---N22 0,93 2,62 3,5219(6) 169 1+x,1/2-y,-1/2+z

C32-H32 ---032 0,93 2,63 3,439(7) 146

C34-H34 ---022 0,93 2,51 3,403(6) 161 1+x,1/2-y,-1/2+z

C223-H223 ---012 0,93 2,43 3,327(7) 163

C117-H117---N32 0,93 2,66 3,345(6) 132 X, 112 -y, 1/2 +z

C119-H119---011 0,93 2,47 3,2366(6) 140 2-X,7Y,2-Z
[VOL3(phen)] (29)

C8-H8---03 0,93 2,29 3,129(10) 163 1/4+y,1/4-x,1/4+2

03-H130---02 0,81(2) 1,89(3) 2,679(7) 164(7) 1/4-y,-1/4+x,3/4+2
[VOL*(phen)] (30)

03-H130---01 0,82 1,96 2,658(3) 143 -1/2+y,-x,1/2+z

C2-H2 ---S1 0,93 2,91 3,781(3) 157 x+1,-y+3/2,-z+1/2

C25-H25 ---03 0,93 2,64 3,377(3) 137 X+1/2,-y+1,z+3/2
[VOL®(phen)] (31)

C223-H223 ---012 0,93 2,62 3,486(2) 155 x-1/2,-y+1/2,+z-1/2

C217-H217 ---O11 0,93 2,61 3,335(3) 135

C226-H226 ---032 0,93 2,41 3,148(3) 134

C312-H312 ---021 0,93 2,55 3,428(3) 157

C428-H428 ---N22 0,93 2,74 3,475(3) 136 X-1,+y,+z

C423-H423 ---032 0,93 2,55 3,439(3) 161 X-1/2,-y+1/2 +z+1/2
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Tablica D18. Geometrija . interakcija (A, °) za spojeve HoL! — HL® (1-9)
Interakcija® Cg-Cg Cg--P1° CgP2° o pe Pomak
udaljenost centroida
HaL! (1)
Cgl-Cg2! 3,7627(15  3,4252(10) -3,4598(11)  1,34(12) 231 1,479
)
Cg2—Cgl" 3,7625(15  -3,4598(11)  3,4251(10)  1,34(12) 244 1,557
)
HoL2 (2)
Cg3—Cgl™ 3,6448(1) -3,5207 3,3434 9 23,5 1,451
HoL* (4a)
Cgl-Cg2V  3,7736(2) 3,4588 3,4218 1 249 1,591
Cg2-CglV  3,7736(2) 3,4218 3,4588 1 236 1,509
Cg3—Cg3Y 3,6342(2) 3,4036 3,4036 0 20,5 1,27
Cg4—Cg4V  3,7849(2) 3,4425 3,4425 0 246 1,573
H.L® (6)
Cgl-Cg2' 3,7367(1) 3,4158 -3,4344 1 232 1472
Cg2—Cgl" 3,7367(1) -3,4344 3,4158 1 239 1515
HL® - pi (5b)
Cgl—-Cg2" 3,8307(3) -3,6052 3,5873 1 205 1,344
Cgl—Cg4V 3,8607(3) -3,5957 3,5984 1 21,2 1,399
Cg2—CglV 3,8307(3) 3,5873 -3,6052 1 19,8 1,295
Cgd—Cgl" 3,8607(3) 3,5984 -3,5957 1 21,4 1,406
Cgd—Cg4" 3,8667(3) -3,5922 -3,5922 0 21,7 1431
Cg5—Cg5""  3,6243(3) -3,3135 -3,3135 0 23,9 1,468
HL™ (7a)
Cg6—Cgl1 3,9357(2) -3,6509 3,6347 5 22,6 1,510
Cg7-Cg9' 3,8449(2) 3,6125 -3,5456 3 22,8 1,487
Cg8—Cg9 3,8405(2) -3,5429 3,5424 4 22,7 1483
Cg9—Cg8 3,8405(2) 3,5424 -3,5429 4 22,7 1483
Cgl0-Cg6 3,9022(2) 3,7330 -3,6418 6 21,1 1,402
Cgl1-Cg6 3,9357(2) 3,6347 -3,6509 5 21,9 1,470
Cgl1-Cg8 3,8148(2) 3,6370 -3,5635 5 209 1,362
HL™ (7b)
Cgl2—Cg9oV''  3,7577(2) -3,5041 3,4279 5 242 1,539
Cg6—Cglov  3,9422(2) -3,7027 -3,6088 7 23,7 1,587
Cg8—Cgl1V  3,8538(2) -3,6074 -3,5224 6 239 1,564
Cg9—Cgl2™  3,7577(2) -3,4279 -3,5041 5 21,2 1,357
Cg9—Cg8*  3,9084(2) -3,4289 -3,5864 5 23,4 1,554
Cglo—Cg6™  3,9422(2) -3,6088 -3,7027 7 20,1 1,353
Cgl1-Cg6™  3,9958(2) -3,5146 -3,6996 6 222 1510
HL®(8)
Cgl-Cg3'  3,8657(8) 3,6310(5) -3,6038(6) 10 21,2 1,399
Cg3-Cgl"  3,8657(8) -3,6038(6) 3,6310(5) 10 20,1 1,326

HL®(9)
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Cgl2—Cg8¢  3,8002(2) -3,5022 -3,5037 0 22,8 1,472
Cg8-Cgl2*  3,8002(2) -3,5037 -3,5022 0 22,8 1,475

Tablica D19. Geometrija m interakcija (A, °) za spojeve HL i HL

Interakcija® Cg--Cg Cg--P1° Cg-P2° o pe Pomak
udaljenost centroida
HL (11)
Cgl3-Cg7*  3,8218(3) -3,3695 -3,4706 6 24,8 1,600
Cgl3—Cgl3Y"  3,6171(3) 3,3394 3,3394 0 22,6 1,390
HL (14)
Cgl-Cg2' 3,7734(5) -3,4377 -3,5088 3 216 1,388
Cg2—Cgl" 3,7734(5) -3,5088 -3,4377 3 244 1,556

2 Prsten Cg1 definiran je atomima S1, C1, C6, N1 i C7 (atomi tiazolnog prstena) u HzLt, HL?
HaL4 H2L5, H2oL®, HL8i HL*. Prsten Cg2 definiran je atomima C2 — C6 (atomi fenilnog dijela
benzotiazolnog prstena) u HzL!, HL?, HoL#, H2L5 i H2L8, Prsten Cg3 definiran je atomima C9
—C14 fenilnog prstena u HzL* i H2L> HL8. Prsten Cg4 definiran je atomima C1-Cé6, N1, C7,
S1 (atomi benzotiazolnog prstena) u HL? ,H2L*. Prsten Cg5 definiran je atomima C15—C19,
N4 (atomi piridinskog prstena) u HL?. Prsten Cg6 definiran je atomima C110—C115 (atomi
fenilnog prstena) u HL7A i HL™A. Prsten Cg7 definiran je atomima C11-C16, N11,C17,S11
(atomi benzotiazolnog prstena) u HL'2A. Prsten Cg8 definiran je atomima C19, C110-C118
(atomi naftilnog prstena) u HL2A i HL™A i HL°A. Prsten Cg9 definiran je atomima C29,
C210, C215—C218 (atomi fenilnog prstena) u HL™B i HL™B. Prsten Cgl0 definiran je
atomima C210—C215 (atomi fenilnog prstena) u HL7B i HL™B. Prsten Cgl1 definiran je
atomima C29, C210—C218 (atomi naftilnog prstena) u HL2B i HLb. Prsten Cg12 definiran
je atomima C19, C110, C115—C118 (atomi fenilnog prstena) u HL"A i HL°A,

b Cg--P1 je okomita udaljenost odgovarajuéeg centroida i ravnine. Ravnine P1 i P2 definirane

su atomima koji definiraju odgovarajuce centroide.

¢Cg-P2 je okomita udaljenost odgovarajuceg centroida i ravnine. Ravnine P1 i P2 definirane

su atomima koji definiraju odgovarajuce centroide.

4Dihedralni kut izmedu P1 and P2.

¢ kut izmedu Cg--Cg i Cg---P1 udaljenosti.

i =X,-1+y,z

i =x,1+y, z

iii = 1/2-x,-1/2+y,z
iv=-x,-y,1-z

Vv =2-x,1-y,2-z

vi = -x,2-y,1-z

vii = 1-x,-y,-z

viii = 1/2+x,y,1/2-z
ix =-1/2+x,y,1/2-z
X =-X,1-y,-z
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Tablica D20. Geometrija m interakcija (A, ° ) za spojeve [VO2HL!] (16), [VO2HL®] (19) i

[VO,L%] (21)

Interakcija? Cg--Cg Cg--P1° Cg--P2° o pe Pomak
udaljenost centroida
[VO2HL] (16)
Cgl—ngf 3,6973(1) -3,4341 -3,4258 1 22,1 1,391
Cg2-Cgl' 3,6973(1) -3,4258 -3,4341 1 21,8 1,370
] [VO,HL®] (19)
Cgl-Cg2" 3,6841(2) 3,3564 3,3501 0 24,6 1,533
Cg2—Cgl" 3,6841(2) 3,3501 3,3564 0 24,3 1,519
[VO,LY] (21)
Cg3—Cg4™ 3,6704(3) 3,4110 3,3833 10 22,8 1,423
Cg4-Cg3" 3,6704(3) 3,3833 3,4110 10 21,7 1,355
Cg2—Cg3" 3,7353(3) 3,2564 3,4307 8 23,2 1,477

2 Prsten Cg1l definiran je atomima S1, C1, C6, N1 i C7 (atomi tiazolnog prstena) u [VO2HL?]

(16) i [VO2HL®] (20). Prsten Cg2 definiran je atomima

C1-Ce6, N1, C7, S1 (atomi

benzotiazolnog prstena) u [VOHL!Y] (16), [VO2HL®] (20) i [VO2LY] (22). ). Prsten Cg3
definiran je atomima N4, C9—C13 (atomi piridinskog prstena) u [VO,L®] (22). Prsten Cg4
definiran je atomima C1—C6 (atomi benzenskog prstena benzotiazola) u [VO2L**] (22).

bCg-P1 je okomita udaljenost odgovarajuéeg centroida i ravnine. Ravnine P1 i P2 definirane
su atomima koji definiraju odgovarajuce centroide.
¢Cg'--P2 je okomita udaljenost odgovarajuceg centroida i ravnine. Ravnine P1 i P2 definirane
su atomima koji definiraju odgovarajuce centroide.

4 Dihedralni kut izmedu P1 and P2.

¢ kut izmedu Cg:-Cg i Cg--P1 udaljenosti.

i =-1-x,-y,-Z
ii=-1-x,1-y,-z
iii=2-x,-y,2-z
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Tablica D21. Geometrija 7 interakcija (A, ° ) za spojeve spojeve [VOL!(phen)] (27),

[VOL3(phen)] (29), [VOL*(phen)] (30) i [VOLS(phen)] (31)

Interakcija? Cg--Cg Cg--P1° Cg--P2° o pe Pomak
udaljenost centroida
_ [VOL(phen)] (27)
Cgl-Cg3' 3,7424(1) 3,4526 3,4805 1 21,6 1,375
Cgl-Cg5' 3,9142(1) 3,4441 3,4856 1 27,1 1,781
Cg2—Cg5" 3,9805(1) -3,6909 -3,6984 1 21,7 1,472
Cg3-Cg1! 3,7424(1) 3,4505 3,4526 1 22,7 1,444
CgB—Cng 3,6998(1) 3,4651 3,4651 0 20,5 1,297
Cg3-Cg6' 3,7897(1) 3,4637 3,4514 1 24,4 1,565
Cg4—Cg4' 3,7381(1) 3,4637 3,4637 0 22,1 1,406
Cg4—CgG_i_ 3,7644(1) 3,4588 4,4618 0 23,1 1,479
Cg5-Cg2" 3,9805(1) -3,6984 -3,6909 1 22,0 1,490
Cg6-Cg3' 3,7897(1) 3,4514 3,4637 1 23,9 1,538
Cg6-Cg4' 3,7644(1) 3,4618 3,4588 0 23,2 4,486
[VOL3(phen)] (29)
Cgl-Cg2" 3,7040(1) -3,3484 -3,3484 0 25,3 1,584
Cg1-Cg3" 3,6051(1) -3,3574 -3,3343 1 22,4 1,371
Cg1-Cg6™ 3,7280(1) -3,3549 -3,3070 2 27,5 1,721
Cg3-Cg2" 3,6051(1) -3,3343 -3,3574 1 21,4 1,313
Cg4-Cga™ 3,6064(1) -3,3441 -3,3441 0 22,0 1,350
Cg6-Cg1" 3,7280(1) -3,3070 -3,3549 2 25,9 1,626
[VOL*(phen)] (30)
Cg7—Cg10f" 3,8692(1) 3,3135 -3,5221 7 24,5 1,602
Cg7-Cgl0™  3,8737(1) 3,3604 -3,4925 5 25,6 1,676
Cg8-Cg2" 3,7603(1) 3,2903 -3,4644 6 22,9 1,462
Cg9-Cgl2" 3,4934(1) -3,3987 -3,2472 8 21,6 1,288
Cgl1-Cg2" 3,8116(1) 3,3040 -3,448 5 25,3 1,631
Cgl-Cgl3V  3,8387(1) 3,3010 -3,5039 7 24,1 1,586
[VOLS(phen)] (31)
Cg14—Cg20Vf_ 3,6943(2) 3,3198 -3,4400 5 21,5 1,347
Cgl5-Cg22V"  3,9177(2) 3,6693 3,5848 10 23,8 1,580
Cgl6-Cgl9V  3,8697(2) 3,4786 -5,5787 4 22,4 1,472
Cgl6-Cg20V  3,6858(2) 3,4621 -3,4398 4 21,1 1,324
Cgl7-Cg21V'  3,7792(2) 3,3966 -3,5030 4 22,0 1,418
Cgl18-Cg20 Vf 3,7395(2) 3,3632 -3,4325 5 23,4 1,484
Cgl8-Cg21V'  3,7992(2) 3,3808 -3,4990 4 22,9 1,480
Cgl9-Cgl6 V“ 3,8697(2) 3,5787 3,4786 4 26,0 1,695
Cg20-Cgl8“"  3,7395(2) 3,4325 3,3632 5 25,9 1,635
Cg21-Cgl7V"  3,7792(2) 3,5030 3,3966 4 26 1,657

4 Prsten Cgl definiran je atomima N4, C15—C18, C26 (atomi fenantrolinskog prstena) u 30, 31
te atomima N14, C115—C118, C126 (atomi fenantrolinskog prstena) u 28. Prsten Cg2 definiran
je atomima N5, C21-C25 (atomi fenantrolinskog prstena) u 30 te N15, C121-C125 (atomi
Prsten Cg3 definiran je atomima C18—C26 (atomi

fenantrolinskog prstena) u 28.
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fenantrolinskog prstena) u 30 te C118—C126 (atomi fenantrolinskog prstena) u 28. Prsten Cg4
definiran je atomima N4, C15—C26 (atomi fenantrolinskog prstena) u 30 te N14, C115—C126
(atomi fenantrolinskog prstena) 28. Prsten Cg5 definiran je atomima N15, C118—C126 atomi
fenantrolinskog prstena) u [VOL!(phen)] (28). Prsten Cg6 definiran je atomima N4, C15—C24,
N5, C25, C26 (atomi fenantrolinskog prstena) u 30 te N14, C115—C124, N15, C125, C126
(atomi fenantrolinskog prstena) u [VOLY(phen)] (28).

Prsten Cg7 definiran je atomima C1, S1, C6, N1, C7 (atomi tiazolnog prstena benzotiazola) u
31. Prsten Cg8 definiran je atomima N5, C15—C21 (atomi fenantrolinskog prstena) u 31. Prsten
Cqg9 definiran je atomima C9—C14 (atomi benzenskog prstena) u 31. Prsten Cgl10 definiran je
atomima C18—C23 (atomi fenantrolinskog prstena) u 31. Prsten Cgl1 definiran je atomima S1,
C1-C6, N1, C7 (atomi benzotiazolnog prstena) u 31. Prsten Cgl2 definiran je atomima N4,
C12, C18—C24 (atomi fenantrolinskog prstena) u 31. Prsten Cgl3 definiran je atomima N5,
C15-C23 (atomi fenantrolinskog prstena) u 31. Prsten Cgl4 definiran je atomima N15,
C125—C129 (atomi fenantrolinskog prstena) u 32.

Prsten Cgl5 definiran je atomima C19, C110—C118 (atomi fenantrolinskog prstena) u 32.
Prsten Cgl6 definiran je atomima C122—C125, C129, C130 (atomi fenantrolinskog prstena) u
32. . Prsten Cgl7 definiran je atomima N15, C122—C130 (atomi fenantrolinskog prstena) u 32.
Prsten Cg18 definiran je atomima N14, C119—C130, N15 (atomi fenantrolinskog prstena) u 32.
Prsten Cgl19 definiran je atomima C29, C210—C213, C218 (atomi fenantrolinskog prstena) u
32. Prsten Cg20 definiran je atomima C29, C213—C218 (atomi fenantrolinskog prstena) u 32.
Prsten Cg21 definiran je atomima C29, C210—C218 (atomi benzenskog prstena) u 32.
bCg--P1 je okomita udaljenost odgovarajuéeg centroida i ravnine. Ravnine P1 i P2 definirane
su atomima koji definiraju odgovarajuce centroide.

¢Cg-P2 je okomita udaljenost odgovarajuceg centroida i ravnine. Ravnine P1 i P2 definirane
su atomima koji definiraju odgovarajuce centroide.

9 Dihedralni kut izmedu P1 and P2.

¢ kut izmedu Cg--Cg i Cg---P1 udaljenosti.
i =2-X,-y,2-Z

ii=1-x,-y,2-z

iii=-x.-y,1-z

iv=1/2-y,x,1/2-z

v= 1/2+y,-x,1/2+z

Vi= -1/2+x,1/2-y,1/2+z

vii= 1/2+x,1/2-y,-1/2+z
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D1. Usporedba difraktograma praha HzL! (1) dobivenog povratnim hladenjem (crna boja) te
izracunatih difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog zracenja u
jedini¢nim kristalima dobivenim iz mati¢nice (plava boja) i prekristalizacijom iz DMSO-a (crvena
boja).
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Slika D2. Usporedba difraktograma praha H,L? (2) dobivenog povratnim hladenjem (crna boja) te
izraCunatog difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog zracenja u
jedini¢énom kristalu dobivenom sintezom u toluenu (crvena boja)
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Slika D3. Difraktograma praha H,L?* (3a) dobiven povratnim hladenjem
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Slika D4. Usporedba difraktograma praha H.L* (4a) dobivenog povratnim hladenjem (crna boja) te
izra¢unatog difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog zracenja u
jedini¢nom kristalu dobivenom sintezom u diklormetanu (crvena boja).
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Slika D5. Difraktograma praha H,L® (5a) dobiven povratnim hladenjem

100 T T T T

90 |

80

70

60
50
40
30

20

L _ s

0

10 20 30 40 5
Slika D6. Usporedba difraktograma praha H,L® (6) dobivenog povratnim hladenjem (crna boja) te
izraCunatog difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog zracenja u
jedini¢nom kristalu dobivenom sintezom u toluenu (crvena boja).
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Slika D7. Usporedba difraktograma praha HL* (7a) dobivenog povratnim hladenjem (crna boja) te
izracunatog difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog zracenja u

jedini¢nom kristalu dobivenom prekristalizacijom u piridinu (crvena boja).
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Slika D8. Usporedba difraktograma praha (HL') (7a) dobivenog povratnim hladenjem (crna boja) te
izracunatog difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog zracenja u

jedini¢nom kristalu dobivenom prekristalizacijom u DMF-u (crvena boja).
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Slika D9. Usporedba difraktograma praha (HL8) (8) dobivenog povratnim hladenjem (crna boja) te
izraCunatih difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog zracenja u
jedini¢nim kristalalima dobivenim prekristalizacijom u DMSO-u (crvena boja) te piridinu (plava boja).
100 T T T T

90 |

80

70

60

50 |

40

30

20 H

10

S S S,
10 20 30 40 50

Slika D10. Usporedba difraktograma praha (HL®) (9) dobivenog povratnim hladenjem (crna boja) te

izraCunatog difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog zracenja u
jedini¢énom kristalu dobivenom prekristalizacijom u DMSO-u (crvena boja).
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Slika D11. Difraktograma praha HL? (12) dobiven povratnim hladenjem (crna boja)
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D12. Usporedba difraktograma praha (HL®) (13) dobivenog povratnim hladenjem (crna boja) te
izraCunatog difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog zracenja u
jedini¢nom kristalu dobivenom prekristalizacijom iz etanola (crvena boja).
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D13. Usporedba difraktograma praha (HL'*) (14) dobivenog povratnim hladenjem (crna boja) te
izracunatog difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog zracenja u

jedini¢énom kristalu dobivenom prekristalizacijom iz etanola (crvena boja).
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Slika D14. Usporedba difraktograma praha [VO;HL!] (16) dobivenih povratnim hladenjem polaze¢i iz
[VO(acac),] (crna boja), VOSO4 - 5H,0 (crvena boja) te izra¢unatog difraktograma praha na temelju
strukture odredene difrakcijom rentgenskog zracenja u jedini¢nim kristalima dobivenim iz maticnice

(plava boja).
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Slika D15. Usporedba difraktograma praha [VO,HL?] (17) dobivenih povratnim hladenjem polazeéi iz
[VO(acac),] (crna boja), VOSO, - 5H,0 (crvena boja)
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Slika D16. Usporedba difraktograma praha [VO,HL?] (18a) dobivenih povratnim hladenjem polaze¢i
iz [VO(acac)] (crna boja), VOSOs - 5H20 (crvena boja)
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Slika D17. Usporedba difraktograma praha [VO,HL®] (19) dobivenih povratnim hladenjem polazeéi iz
[VO(acac):] (crna boja), VOSO, - 5H,0 (crvena boja) te izratunatog difraktograma praha na temelju
strukture odredene difrakcijom rentgenskog zrac¢enja u jedini¢nim kristalima dobivenim iz mati¢nice

(plava boja).
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Slika D18. Usporedba difraktograma praha EtsNH[VO,L'] (22) dobivenog povratnim hladenjem (crna
boja) te izracunatog difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog
zracenja u jedini¢nom kristalu dobivenim iz prekristalizacijom iz etanola (crvena boja).
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Slika D19. Usporedba difraktograma praha EtsNH[VO,L*] (25) dobivenog povratnim hladenjem (crna
boja) te izracunatog difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog
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zracenja u jedinicnom kristalu dobivenom iz mati¢nice (crvena boja).
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Slika D20. Usporedba difraktograma praha EtsNH[VO,L®] (26) dobivenog povratnim hladenjem (crna
boja) te izraCunatog difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog
zracenja u jedini¢nom kristalu dobivenom prekristalizacijom u 1-propanolu (crvena boja).
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Slika D21. Usporedba difraktograma praha [VOLY(phen)] (27) dobivenog sintezom (crna boja) s
izraCunatim difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog zrac¢enja u
jedini¢nom kristalu (crvena boja).
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Slika D22. Usporedba difraktograma praha [VOL3(phen)] (29) dobivenog sintezom (crna boja) s
izraCunatim difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog zracenja u
jediniénom kristalu (crvena boja).
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Slika D23. Usporedba difraktograma praha [VOL*(phen)] (30) dobivenog sintezom (crna boja) s
izraCunatim difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog zrac¢enja u
jedini¢nom kristalu (crvena boja).
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Slika D24. Usporedba difraktograma praha [VOL®(phen)] (31) dobivenog sintezom (crna boja) s
izraCunatim difraktograma praha na temelju strukture odredene difrakcijom rentgenskog zracenja u
jedini¢nom kristalu (crvena boja).
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kvalitete nastave”, Tekstilno-tehnoloski fakultet SveuciliSta u Zagrebu, Zagreb, 2016.
—radionica "How to get published”, Taylor & Francisa, Zagreb, 2016.

—radionica "Olex2 Workshop”, Rovinj, 2015.

Sudjelovanje u sveuciliSnoj nastavi

e travanj 2014. - : Sveudiliste u Zagrebu, Tekstilno-tehnoloski fakultet, asistent
kolegiji: Opc¢a kemija, Praktikum iz op¢e kemije, Otpadne vode tekstilne industrije

e listopad 2016. - lipanj 2017.: SveuciliSte u Zagrebu, Prirodoslovno-matematicki
fakultet, vanjski suradnik
kolegiji: Opca i anorganska kemija, Kemija 2 (laboratorijske vjezbe)

e listopad 2014. - lipanj 2015.: Sveuciliste u Zagrebu, Prirodoslovno-matematicki
fakultet, vanjski suradnik
kolegiji: Praktikum iz opée kemije 1

Neposredna voditeljstva zavrsnih i diplomskih radova:

1) diplomski rad studentice Irme Majstorovi¢c pod nazivom “Bakrovi kompleksi
2-hidroksifenilbenzotiazolnih derivata”, Tekstilno-tehnoloski fakultet, Zagreb, 2018.,

2) zavrsni rad studentice Anje Judin pod nazivom “Solvotermalne sinteze kompleksa
kobalta s 1H-benzimidazol-2-metanolom”, Tekstilno-tehnoloski fakultet, Zagreb,
2017.,

3) zavrsni rad studentice Petre Labazan pod nazivom “Kompleksi kobalta s
2-(hidroksimetil)benzotiazolom kao potencijalna bojila”, Tekstilno-tehnoloski fakultet,
Zagreb, 2017.,
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4) diplomski rad studentice Danijele Dr¢i¢ pod nazivom "Priprava i karakterizacija
kompleksa kobalta i zeljeza s 1H-benzimidazol-2-metanolom”, Tekstilno-tehnoloski
fakultet, Zagreb,2015.

G. Pavlovi¢, R. Katava: “Praktikum iz op¢e kemije”, interna skripta za studente Tekstilno-
tehnoloskog fakulteta, Ver. 3, 2016.

G. Pavlovi¢, R. Katava: “Praktikum iz op¢e kemije”, interna skripta za studente Tekstilno-
tehnoloskog fakulteta, Ver. 4, 2018.

Institucijski doprinos radu Sveucilista u Zagrebu Tekstilno-tehnoloSkog fakulteta

- ¢lan SrediSnjeg odbora za odnose s javnos¢u Tekstilno-tehnoloSkog fakulteta SveuciliSta u
Zagrebu (zaduZzenja: organizacija Smotre sveucilista, Dana fakulteta i Otvorenih dana fakulteta)
(2018.-)

— ¢lan Odbora za organizaciju Tehnologijade (listopad 2018.—svibanj 2019.)

— predstavnik suradnickih zvanja (asistenata i poslijedoktoranada) u Fakultetskom vijecu
Tekstilno-tehnoloskog fakulteta Sveucilista u Zagrebu (svibanj 2018.—)

—Clan Povjerenstva za upravljanje kvalitetom Tekstilno-Tehnoloskog fakulteta SveuciliSta u
Zagrebu (zaduzenja: organizaciju i provedba studentskih Anketa za procjenu nastavnika)
(2015.-2019.)

— organizacija i provedba popularno-znanstvene radionice “Advent u laboratoriju” u sklopu
Dana otvorenih vrata Tekstilno-tehnoloskog fakulteta (2017.)

— provedbe Razredbenih ispita na Tekstilno-tehnoloskom fakultetu (2015.—)

Nagrade i stipendije

—nagrada Dekanice za objavljivanje rada u Q1 ¢asopisu s najve¢im faktorom odjeka u kategoriji
asistenata, 2018.

— stipendija Europske kristalografske zajednice za medunarodnu ljetna $kolu "Hot topics in
contemporary crystallography - 2018, Bol, 2018.

— stipendija Europske kristalografske zajednice za medunarodnu ljetnu $kolu "Hot topics in
contemporary crystallography”, Porec, 2017.

— stipendija Europske kristalografske zajednice za medunarodnu ljetnu Skolu "Third European
Crystallography School”, Bol, 2016.

—ERASMUS stipendija za medunarodnu struénu praksu

— medalja Kemijskog odsjeka Prirodoslovno-matematickog fakulteta u Zagrebu za

izvrstan uspjeh u studiju (2013.)

— stipendija Opéine Omisalj po kriteriju prosjeka ocjena za ucenike srednjih $kola i studente
sveucilisnih preddiplomskih i diplomskih studija, 2004.—2013.

Clanstva u znanstvenim i struc¢nim udruZenjima

- Hrvatsko udruga kristalografa
— Hrvatsko kemijsko drustvo
— Hrvatska kristalografska zajednica




