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���� �

���[Pd(phen)Cl2]����������� 

���*,a    ��� b  
(a �������������  �� 110142) 

(b �������������  �� 110036) 

��  �������������[Pd(phen)Cl2] 1. � 1 � DNA���������(ade)��, ��������

�[Pd2(phen)2(ade)2]Cl2•4.5H2O (2). ��� 2 �����, ���� Pnma, ��	� a 2.1709(9) nm, b 1.4378(6) nm, 

c 1.2274(5) nm, � � � 90°, V 3.8311(3) nm3, Dc 1.729 g/cm3, Z 4, F(000) 2004, R1 0.0766, wR2 0.1526. phen

������
���(II)����, ����
�����, ade � N(3), N(9)
���(II)������, �����

�����. 

���  �(II); ���; ��� 

Study on Linkage Action of Complex [Pd(phen)Cl2] and Adenine 
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Abstract  Solid ternary complex [Pd(phen)Cl2] (1) was synthesized and characterized. Complex 1 was re-

acted with adenine (ade) of DNA and single crystal of binuclear complex [Pd2(phen)2(ade)2]Cl2•4.5H2O (2) 

was obtained. Complex 2 belongs to orthorhombic system with space group Pnma, a 2.1709(9) nm, b

1.4378(6) nm, c 1.2274(5) nm, � � � 90°, V 3.8311(3) nm3, Dc 1.729 g/cm3, Z 4, F(000) 2004, 

R1 0.0766, wR2 0.1526. Two nitrogen atoms of phen and N(3), N(9) of ade coordinated with Pd(II). 

Keywords  palladium(II); adenine; complex

���������������������

���������, ���(II)���������

�������[1 4]. �	�(II)��(II)������

��������, ���������������

����� [5 9]. Mital � [10]����������

[M(L)(A)] (M Pt2 , Pd2 , L bipy, phen, A ����

����)������������, ���
��

��[Pd(phen)Cl2]���	���[Pt(phen)Cl2]. ���

ade ��� DNA �������, �� ade �����

��������, 
�����-DNA ������

�, ������������ ade ��������

��, ��	�������������. ����

����[Pd(phen)Cl2]� ade ��, �������

[Pd2(phen)2(ade)]Cl2•4.5H2O, �������, ���

ade ��(II)�������������
����. 

1  �� 

1.1  ����� 

Finnigan EA1112 �����, Mecury-300 MHz 

NMR �; Bruker smart CCD X �����; ��� �

���(phen)����������, ���(ade)��

���. 
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1.2  ������ 

[Pd(phen)Cl2] (1)���: 	 20 mL, 5 mmol ���

K2[PdCl4]���� 20 mL, 5 mmol � phen �����

�, ����� 0.5 mol/L KOH ������� pH �

� 4.47, ���� 1 h, 	� pH���	�, 	 50 �

��������, 	��������������

�, ����, ���� 1. 

[Pd2(phen)2(ade)2]Cl2•4.5H2O (2)����: 	 0.3 

mmol ade�	 20 mL������
, ��� ade��. 

	���� 20 mL � 0.3 mmol ���� 1 ���/��

�����, � 0.5 mol/L KOH ������� pH �

� 8.75, ���� 2 h, ������	, ��
�	�

�, 	���	��
, 40 d ���
��	���	. 

1.3  ��� 2 ������� 

� 0.32 mm 0.22 mm 0.20 mm ������	

Bruker CCD ������, ������� Mo K�� � �

(� 0.071073 nm)���
�, � 293(2) K �	�,  

1.88° � 25.02°���, �
� 14914 ������, 

�

�����[I 2�(I)]� 3435 �. ������

�	�	[11]. ������������
����

��������	��. �������, ����

Pnma, a 2.1709(9) nm, b 1.4378(6) nm, c 1.2274(5) 

nm, � � � 90°, V 3.8311(3) nm3, Dc 1.729 g/cm3, 

Z 4, F(000) 2004, R1 0.0766, wR2 0.1526. 

2  ����� 

2.1  ���[Pd(phen)Cl2] (1)����� 

��� 1: Anal. calcd for C12H8N2Cl2Pd: C 40.31, H 

2.26, N 7.84; found C 40.20, H 2.29, N 7.69. 1H NMR ��

(��� 1, �� phen 
������������ 1


������� 2 
�����), phen: H1 (1A), H2 

(2A), H3 (3A), H5 (5A)�� 9.100 9.119, 8.490 8.522, 

7.764 7.805, 8.006; ��� 1: 9.405 9.410, 8.930, 

8.060, 8.187 8.190. ��� 1 
� phen ������

�
���������������, 	��	��

������, �������, 		 phen ���� 

�(II)�������, � phen 
�������(II)�

���. ���	��� 1 �����[Pd(phen)Cl2]. 

2.2  ��� 2 ����� 

����, ����������� N(7)��� 

�(II)����, ����� DNA ���������

��. �����(II)��������������

N(7)�������[12 14]. ��, ��������� 

 

� 1  ��� 2 �����   

Figure 1  Molecular structure of complex 2 

�������������, �
��������

��������, ��	������������

������. � 1 ���� 2 ������. � 1 


	���� 2 
�����������. �� 1		, 

����(phen, ade)��
��(II)����, ����

������. phen �����, �������� 

�(II)���������, ����������, 

������: Pd(1) N(1) [Pd(1A) N(1A)] 0.2004 

nm, Pd(1) N(2) [Pd(1A) N(2A)] 0.2006 nm. ����

2 
, � phen ������� N(1), N(2)������

�� C(1), C(10)��
���� C(6), C(8)����

phen ����������: C(1) C(1A) 0.3387 nm,  

C(10) C(10A) 0.3595 nm, C(6) C(6A) 0.4451 nm,  

C(8) C(8A) 0.4267 nm, phen�����12�����

�������� 0.3954 nm, �	���� 2 ���

�� phen-phen ��
���� �-� ���
��. �

� 1 
, ade ��� N(6), N(6A)� N(3), N(3A)����

�� (II)������ , ������ : Pd(1) N(6)   

[Pd(1A) N(6A)] 0.2005 nm, Pd(1) N(3) [Pd(1A)

N(3A)] 0.2016 nm. ������� ade ������

���. �� �(II)���
�������	��


, ���: N(1) Pd(1) N(3) 174.3°, N(2) Pd(1)

N(6) 174.3°, �� 180°, ������������. 

����� Pd(1) Pd(1A)����� 0.3026 nm, � 

�(II)-�(II)��
���
��, ��
��(II)��

���
������������[15 17]. 

�����
�����, ade �������

2(a). ���� 2 
, �	��� ade ��
��
��

2(b). �����ade��������, ������

��� 1 
�������: N(3)� N(6)��, N(9)�              



 
 No. 8 ���� ���[Pd(phen)Cl2]����������� 727 

 

  
� 1  ���[Pd2(phen)2(ade)2]Cl2•4.5H2O (2)�����(nm)���(°) 

Table 1  Selected bond distances (nm) and angles (°) of complex 2 

Pd(1) N(1) 0.2004(6) N(3) C(13) 0.1360(11) 

Pd(1) N(6) 0.2005(9) N(4) C(13) 0.1335(12) 

Pd(1) N(2) 0.2006(6) N(4) C(15) 0.137(2) 

Pd(1) N(3) 0.2016(8) N(4) C(14) 0.1395(15) 

Pd(1) Pd(1A)#1 0.3026(2) N(5) C(14) 0.1449(9) 

N(1) C(1) 0.13900(8) N(6) C(20) 0.1333(10) 

N(1) C(12) 0.13900(6) N(6) C(17) 0.1366(11) 

C(1) C(2) 0.13900(7) N(7) C(19) 0.134(2) 

C(2) C(3) 0.13900(8) N(7) C(17) 0.1359(12) 

C(3) C(4) 0.13900(10) N(7) C(18) 0.1416(15) 

C(4) C(12) 0.13900(8) N(8) C(18) 0.1450(9) 

N(3) C(16) 0.1337(9) N(8) C(18)#1 0.1450(9) 

N(1) Pd(1) N(6) 94.5(3) N(3) Pd(1) Pd(1)#1 81.1(2) 

N(1) Pd(1) N(2) 80.5(3) C(1) N(1) Pd(1) 127.1(5) 

N(6) Pd(1) N(2) 174.3(3) C(12) N(1) Pd(1) 112.9(5) 

N(1) Pd(1) N(3) 174.3(3) C(11) N(2) Pd(1) 112.0(5) 

N(6) Pd(1) N(3) 89.8(3) C(10) N(2) Pd(1) 128.0(5) 

N(2) Pd(1) N(3) 95.1(3) C(16) N(3) Pd(1) 124.7(9) 

N(1) Pd(1) Pd(1)#1 95.9(2) C(13) N(3) Pd(1) 125.3(8) 

N(6) Pd(1) Pd(1)#1 80.9(3) C(20) N(6) Pd(1) 125.2(9) 

N(2) Pd(1) Pd(1)#1 97.0(2) C(17) N(6) Pd(1) 123.7(8) 

Symmetry code: #1 x 2, y, z 2. 

 

� 2(a)  ade �������� 

Figure 2(a)  Biologic serial number of ade 

 

� 2(b)  ��� 2 
 ade ����� 

Figure 2(b)  Serial number of ade in complex 2 

N(6A)��. 

����		 ade ������ 2 
�����, 

��	�� ade ���������� 2 ����   
1H NMR �[��� 2(a)
�����]. � ade ����


, H(2), H(8), H(9)� �: 7.117, 8.102, 12.872. ����

2 
, �	 ade �������������, ���

8.976 � 9.330, ���� N(3)���
� C(2)����

��������, ��� 1.859. � ade �� N(9)��

������(12.872)���� 2 
��
�, �	 ade

��
 N(9)�������, N(9)������(II)��

��. ��� 2 ���� 40 d ���	, ������

��������������������	��

��	���, 		 ade ��
 N(9)��������

	����, �

���N(9)���������


���. 

����, ���� 2 ��
, phen ������

���(II)����, ��������, ade ���

N(3), N(9)������(II)������. ade ����

��, ������ 2 ������. 

2.3  ��� 2 ��������� 

� 3 ���� 2 ����������. �� 3	

	, ��������, phen ��� phen ������

� �-�����, ������� 0.36 nm, �
��	

��. ��
��(II)�������� �-�����


��	��������������	[11,18]. 

3  �� 

	���[Pd(phen)Cl2] (1)����(ade)��, �

�������, ����[Pd2(phen)2(ade)2]Cl2•4.5H2O 

(2). � 2 �������
, phen ���������

�(II)����, �������, ade ����� N(3),  
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� 3  ��� 2 ��������  

Figure 3  Stacking of complex molecules 2 

N(9)����(II)������, ���������. 

���������, phen ����
��� �-� ��

�
��. ��� 2 ������� �-� ����
�

������	��. ade ������ DNA ����

��, ���N(3), N(9)����[Pd(phen)Cl2]����

���	�������������. 
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