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В рамках стереоатомной модели строения кристаллов с использованием харак-
теристик полиэдров Вороного-Дирихле (ПВД) осуществлен кристаллохимиче-
ский анализ бензоатсодержащих соединений 3d-металлов, сведения о структуре 
которых содержатся в Кембриджском банке структурных данных. 

Согласно полученным данным, бензоат-анионы по отношению к 3d-металлам 
проявляют 8 типов координации, при этом в связывании могут участвовать как 
атомы кислорода карбоксильной группы (типы координации M1, B2, B3, B4, B01, 
B11 и B21), так и бензольное кольцо (тип координации H000001). Обозначение ти-
пов координации дано в соответствии с методикой [1]. 

В рамках стереоатомной модели строения кристаллов, количество электронов 
Ei, которые донорные атомы лиганда предоставляют атому комплексообразова-
телю можно установить по уравнению: 

Ei = (18–n)·Ωi/100, 
где n – количество электронов, располагающихся на валентном уровне иона- 
комплексообразователя, а Ωi – телесный угол грани ПВД, выраженный в про-
центах от полного телесного угла, равного 4π стерадиан, отвечающий связи М–
Х (Х – донорный атом лиганда).  

В соответствии с полученными данными, в пределах одного и того же типа 
координации электронодонорная способность бензоат-ионов закономерно 
уменьшается при переходе от Ti к Zn, что объясняется заполнением 3d-
орбиталей при движении по периоду слева направо. В том случае, если бензоат-
ионы играют роль монодентатного (тип координации М1) или бидентатно-
мостикового лиганда (типы координации B2 и B3), их электронодонорная спо-
собность по отношению к одному и тому же иону 3d-металла в пределах по-
грешности не изменяется. 
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