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 العربي الملخص

ثلاثة متراكبات لعنصر التیتانیوم ثلاثى التكافؤ تحضیرتم  [Et4N][Tp*TiCl3] (1) ([Et4N] = 
tetraethylamonium;Tp* = 3,5-dimethyltrispyrazolylhydroborate), 
[Tp*TiCl2pz*]pz* (2; pz* = 3,5-dimethylpyrazole) اصافة الى اول متراكب ثلاثى التماثل  
[Tp*Ti(CN)3][Et4N]یحتوى على سیانید التیتانیوم  تم توصیف المتراكبات باستخدام القیاسات ) . 3( 
 single crystal Xray measurementsوقیاسات حیود اشعة اكس للبللورة الواحدة (IR, UV)الطیفیة 

القیاسات المغناطیسیة . والتي توضح وجود بیئة تناسقیة ثلاثیة التماثل في كافة المتراكبات المحضرة
یصاحبھ عزم مغناطیسى مستقل عن  2\1=كمومیة بینت ان المتراكبات لھا رقم مغزلى والحسابات ال

للحصول على فھم اكبر للخواص المغناطیسیة تم اجراء حسابات النقطة الواحدة باستخدام .  TIPالحرارة 
التوزیع الالكترونى للتیتانیوم ثلاثى التكافؤ ھو . بیانات قیاسات البللورة d1 خمس حالات  وھو ما یؤدى الى 
تم الحصول على ھذه النتائج بناءا على حسابات . مغزلیة ثنائیة التضاعف تحت تاثیر المجال المعطى

(CASSCF) یلیھا حسابات   (CASPT2) القیم المحسوبة للثابت المغناطیسى.  g values ھي    ;  [Tp 
TiCl3] : g|| = 1.96, g⊥= 1.71, [Tp Ti(CN)3] : g|| = 1.97, g ⊥= 1.77 وھو ما یتماشى مع  

یمثل ھذا المركب كوحدة بنائیة إضافة جیدة . القیم المقاسة عملیا ومع حقیقة ان المجال المعطى للسیانید اقوى
قد تؤدى الى تكوین متراكبات اكبر ذات تباین مغناطیسى اعلى اعتمادا على نوع العنصر المضاف الى 
 طرف ذرة النیتروجین


