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Oz

Bu calismada, iki farkli organik ligand igeren yeni bir tip iki-boyutlu koordinasyon bilesigi, {(2-Hsstp)(4,4'-bipy),.(H20)}n,(2-Hsstp =2-sulfoterfitalik
asit ve 4,4'-bipy= 4,4'-bipiridin), hidrotermal y6ntemle sentezlendi ve tek kristal X 1s1n1 kristalografisi, toz kirmimi, UV-Vis spektroskopisi ve kati hal
fotoliiminesans 6l¢limleri ile karakterize edildi. Kristal yap1 analizi bilesigin triklinik kristal sistemi P-1 uzay grubunda kristallestigini gosterir. Bilesigin
asimetrik birimi bir 2-stilfoterfitalik asit, iki 4,4'-bipiridin ve bir 6rgii su molekiillerinden olusmaktadir. Kristal yapida her bir 2-Hsstp ligand1 giiglii O—
H:---N hidrojen baglar1 ile 4,4'-bipiridin molekiilii ile etkilesim i¢indedir. Yap1 boylece tek-boyutlu zincir seklinde bityiimektedir. Ayrica, O-H---O, O—
H---N hidrojen baglar ve yiiz yiize n-r etkilesimler ile molekiilleri bir arada tutmaktadir. Sonug olarak yapr iki-boyutlu bir forma sahip olur. Ayrica,
bilesik ve onun ligandlari sirastyla oda sicakliginda kati halde siddetli sari-yesil ve yesil liminesans sergiler. Bilesik, maksimum dalgaboyu 560 nm de
olacak sekilde genis yayma band: gosterir. Bu gecis muhtemelen 7 - * veya n-m * ligandlar arasi elektronik gecis olabilir. Bu arada, bilesigin 6l¢iilen
fotoliiminesans spektrumunda, serbest ligandlarla karsilastirildiginda yaklasik 50 nm kirmiziya kayma gozlenmistir. Boylece, bilesik sarimsi-yesil 151k
yayar. Bilesik, {(2-Hsstp)(4,4-bipy)..(H20)}n, hem teknolojik hem de endiistriyel iiretimde yapisal bir ara malzeme olarak kullanilabilir.

Anahtar Kelimeler: 2-sulfoterfitalik asit, 4,4"-bipiridin, Koordinasyon bilesigi, Tek kristal analizi, Fotoluminesans 6zellikleri

Structural and Optical Properties of 2-Dimensional Coordination Compound Containing 2-
Sulfoterephthalic Acid and 4,4'-Bipyridine

Abstract

In this study, a new type 2D coordination compound formulated as {(2-Hastp)(4,4-bipy)..(H20)}n, (2-Hsstp =2-sulfoterephthalic acid and 4,4'-bipy=
4,4'-bipyridine), which included two different organic ligand, was synthesized via hydrothermal method and characterized by single crystal X-ray
crystallography, powder X-ray diffraction (PXRD), UV-vis and solid-state photoluminescence measurements. The crystal structure analysis shows that
compound crystallizes in the triclinic space group P-1 and its asymmetric unit of contains one 2-sulfoterephthalic acid, two 4,4'-bipyridine and one
coordinated water molecules. In this structure, each 2-Hsstp ligand links to one 4,4'-bipy molecule with O—H---N hydrogen bonds and the structure is
expanding in the form of one-dimensional chain. Meanwhile, O-H---O, O-H---N hydrogen bonds and face-to-face n—r interactions contact also connect
the molecules in the structure, resulting form to 2D. Furthermore, compound and its ligand display an intense yellow and green light luminescence
emission in the solid-state at room temperature, respectively. The compound indicates broad emission band at Amax= 560 nm which may be assigned to
the m-7* or n-n* electronic transition intra-ligand charge transfer (ILCT). Meanwhile, the photoluminescent measured of compound shows the about 50
nm red shift compared free ligands. Thus, compound emits yellowish-green light. The compound, {(2-Hsstp)(4,4"-bipy)..(H.0)},, can be used as a
structural intermediate material in both technological and industrial production.
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1. Giris

Son yirmi y1lda koordinasyon bilesiklerinin gosterdigi molekiiler tanima, iyon degisimi, katalizleme, liiminesans,
gaz adsorpsiyonu ve ayirma siiregleri, lineer olmayan optik alanlarinda gesitlilik gdsteren ilging mimarileri ve potansiyel
uygulamalari nedeniyle bilimsel ¢evrede biiyiik ilgi gormektedir [1-6].

Son zamanlarda yapilan aragtirmalar, molekiiler yapilarin, molekiiller arasi hidrojen (H), nitrojen (N) ve oksijen
(O) baglanma gibi 6zel etkilesimler sonucunda yapisal ve elektronik 6zelliklerinde dnemli degisikler meydana geldigi
gozlemlenmigtir [7-9]. Bu etkilesimler igerisinde, ozellikle, N-verici ve O-verici karboksilat iceren ligandlar,
koordinasyon bilesiklerinin olusumunda yiiksek kararlilik ve sahip olduklari potansiyel uygulamalar1 nedeniyle tercih
edilmigtir [10,11]. 2-sulfoterfitalik asid ve turevleri iki karboksilat ve bir adet stlfat grubu icermektedir. Bu fonksiyonel
gruplar yliksek boyutlu ve farkli mimarili koordinasyon bilesiklerinin olusumuna olanak saglamaktadir. Ayrica siilfat
gruplarmin zayif etkilesim yetenekleriyle, koordinasyon modlarina esneklik ve daha biiyiik bir koordinasyon gesitliligi
saglamaktadir ve yapisal gesitlilik kaynagi olan kimyasal ortama duyarli hale getirebilir [12,13].

Bununla birlikte, biyomedikal uygulamalara, farkli mimarileri, kalic1 yiiksek ve diizenli gézenekliligi, iyi biyo-
uyumlu ve cok yonlii iglevselligi nedeniyle ilag molekiilii depolanmasi ve yiizeysel dagitic1 6zelliklerinin nedeniyle
koordinasyon bilesikleriyle caligmalar denenmistir. Ayrica, koordinasyon polimerli-ilag sistemlerinde, hidrojen baglari,
elektrostatik etkilesim ve m-m etkilesimi gibi etkilesimler, kontrol edilebilir ve silindirik ila¢ salinimini bagsarmak icin
6nemli olan ilacin yayilmasini ve salinmasini diizenler [14,15].

Son birkag yildir, aragtirma grubumuz cesitli aromatik karboksilat ve piridin tiirevleri i¢eren organik yapili
molekuillerde yapisal ve optik karakterizasyon konularinda aktif olarak ¢aligmistir [16—18]. Bu ¢aligmada, daha 6nceki
caligmalarimizin devamui niteliginde yeni {(2-Hsstp)(4,4'-bipy)2.(H20)}n (2-Hasstp=2-sulfoterfitalik asit, 4,4'-bipy=4,4'-
bipiridin) bilesigi sentezlendi ve tek kristal X-1s1n1 kirinim ydntemi ile karakterize edildi. Ayrica kristal yapidaki molekiil
ici ve molekiiler arast O—H-:-N, O—H-:-O ve C-H:--O hidrojen baglar1 ve n—r etkilesimleri incelendi. Bunlara ilaveten
UV ve goriiniir bolge sogurma spektrumlari hem bilesik hem de bilesigin temel yapisini olusturan serbest ligandlar icin
kargilagtirmast yapildi. Son olarak ise hem bilesigin hem de bilesigi olusturan organik ligandlarin gorinir bolgede

fotoltiminesans spektrumlari detayli olarak incelenmistir.
2. Materyal ve Metot

Deneyde kullanilan kimyasal maddeler ve ¢ozuculer TCI-America ve Sigma-Aldrich firmasindan ticari olarak
alinmistir ve herhangi bir saflagtirma islemi uygulamadan kullanilmigtir. Kompleksin element analizi LECO-CHNS-932
marka cihaz ve Tek kristal X-iginlar1 analizi CrysAlis™™ yazilmma sahip EOS-CCD detektorii ile Rigaku-Oxford
Diffraction Xcalibur X-Isinlar1 Tek Kristal Difraktometre cihazi ile Mo—Ko 1smm1 kullanilarak oda sicakhiginda
Olglilmiistiir [19]. Bilesigin kristal yapisi, direk yontem kullanilarak SHELXS araylzi ile OLEX2 programiyla
¢OzUlmistir [20,21]. Hidrojen disindaki biitiin atomlar anizotropik yer degistirme parametresi olarak tanimlandi ve
konumsal kisitlama olmaksizin revize edildi. Hidrojen atomlar1 ideal bir sekilde konumlandirilarak izotropik yer
degistirme parametresi kendilerine bagli olan karbon atomlarmin 1.2 katina sinirlandirildi. Molekiiller arasi w etkilesimleri
ise detayli bir gekilde PLATON 1.17 programi ile hesaplandi [22]. Kati hal sogurma spektrumlart Ocean Optics Maya
2000 Pro UV-Vis spektrometre ile kaydedildi. Fotoliminesans spektrumu Andor Solis SR 500i-BL model spektrometre
ile oda sicakliginda elde edildi.
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2.1 {(2-Hasstp)(4,4'-bipy)2.(H20)}n Bilesiginin Sentezlenmesi

2-sllfoterfitalik asit sodyum tuzu (1 mmol) ve 4,4"-bipiridin (1 mmol), 23 ml H,O ¢ozeltisinde 60 dakika oda
sicakliginda manyetik karistirict ile karistirlmistir. Bu karisim kaynama noktasina kadar isitilarak ¢6ziilmiis ve bu
¢ozeltiye 5 ml NaOH eklenerek pH degeri: 4,02 degerine yiikseltilerek, ¢ozelti 30 dakika daha kaynama sicakliginda
manyetik karigtirici ile karistirilmistir. Elde edilen ¢6zelti daha sonra teflon kapli bir otoklava aktarilmigtir. Reaktor, oda
sicakligindan 120°C dereceye kadar 10 saatte 1sitilip, 60 saat 120°C sicaklikta tutulmus ve 48 saatte oda sicakligina
diisecek sekilde programlanan etiive yerlestirilmistir. Etiivden alinan ¢ozelti yaklasik ti¢ hafta boyunca karanlikta ve oda
sicakliginda bekletilmis ve renksiz prizmatik tek kristaller stizme kagidiyla ayristirilmistir. Verim % 79. Teorik element
analizi (%) (C2sH24N40sS): C:58.33, H:4.27, N:16.89; Deneysel element analizi (%): C:58,31, H:4.26, N:16.95.

3. Bulgular
3.1 Tek Kristal Yap1 Analizi

Sentezlenen bilesigin kristallografik verileri ve yap1 aritim parametreleri Tablo 1 de listelenmektedir. Segilmis
bag uzunluklar1 ve agilart Tablo 2 de dzetlenmistir. Molekiil i¢i ve molekiiller aras1 O-H---N, O-H---O ve C-H---O
hidrojen bag1 geometrisi (A,°) ve aromatik halkalarin merkezleri arasindaki uzakliklar ile n-m etkilesimleri Tablo 3 de
verilmistir. Bilesigin molekiiler yapis1 Sekil 1 de, paketlenmis yapis1 Sekil 2 ve 3 de aromatik halkalar arasindaki n—n
etkilesimleri ise Sekil 4 de gdsterilmistir.

Bilesik, triklinik kristal sistemi P-1 uzay grubunda kristallesmistir. Bilesigin asimetrik birimi, 1:2:1 oraninda 2-
stlfoterfitalik asit, 4,4"-bipiridin ve 6rgii su molekiillerinden olugmaktadir. Sekil 1’ de goriildiigii gibi, kristal yapi bir adet
Hsstp ligandinin karboksil gruplari gii¢lii hidrojen baglari ile hem 6rgii su molekiiliine hem de 4,4'-bipiridin molekulinin
azot atomu ile etkilesim halindedir. Kristal yapida, molekiiller gii¢lii molekiil i¢i ve molekiiler aras1t O-H:--N, O-H---O
hidrojen baglari ile bir arada tutulur ve C— H---O zayif hidrojen bag ile daha kararli hal alir (Sekil 2). 2-sulfoterfitalik
asit ve 4,4'-bipiridin aromatik gruplar1 arasindaki giiglii O-H---N hidrojen baglar1 ile yap1 bir boyutlu zincir seklinde
bliylimektedir. Ayrica, hidrojen bagli molekiiler yapt C— H:--O hidrojen baglar1 ve aromatik halkalar arasindaki n—n
etkilesimleri ile iki-boyutlu tabakali yapiy1 olusturmaktadir (Sekil 3). 2-silfoterfitalik asit ve 4,4'-bipiridin aromatik
halkalarmin merkezleri arasinda 4.0482(14)-5.0799(14) A’ luk mesafeler ile n—n etkilesimleri gdzlenmistir (Sekil 4).

C12

Y—=—gC13 C17 C18
% Cl6 20
N4 RN
)JT ,
C9. - Cl5
C10 C1a

Sekil 1. Bilesigin molekiiler yapist.
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Sekil 2. Bilesigin O-H---N gii¢lii hidrojen baglart ile biiyiitiilmiig bir-boyutlu zincir gérianumd.

Sekil 4. Kristal yapidaki n-n etkilesmesinin goriiniimii.
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Tablo 1. Molekile ait kristalografik bilgiler ve deneysel veriler.

Molekiiliin Kapali Formiilii
Molekiiliin Agirligi (g mol™?)
Kristal Sistemi, Uzay Grubu
Sicaklik (K)

Birim Hucre Parametreleri

a, b, c(A)

o, B,y (%)

Birim Hiicre Hacmi (A%)

Birim Hiicredeki Molekiil Sayisi
M (mm™)

Olgiilen Yansima

Bagimsiz Yansima
Gozlenen Yansima Sayilar

Rim

RIF*> 26(F%)], wR(F?), S
Incelenen Parametre Sayisi
Apmax, Apmin (€ A 3)

Cu8H24N40gS

576.57

Triclinic, P-1

293

7.7981(4), 10.4273(6), 17.3745(11)

74.674(5), 82.980(5), 72.632(5)
1298.97(14)

2
0.186

7954
5234
4064

0.017

0.0478, 0.1253, 1.027

466
0.48/-0.33

Tablo 2. Secilen geometrik parametreler (A, ©).

01-C8 1.287(2)
02-C8 1.203(2)
03-C1 1.290(3)
04-C1 1.214(3)
05-S1 1.4372(16)
06-S1 1.4604(15)
07-s1 1.4391(16)
C6-S1 1.790(2)

01-C8-02  125.15(19)
01-C8-C5  113.37(16)
02-C8-C5  121.31(19)
03-C1-04 124.1(2)
03-C1-C2  113.9(2)
04-C1-C2  122.0(2)
05-S1-06  112.45(10)
05-S1-07  114.77(10)
05-S1-C6  105.55(10)
06-S1-C6  104.79(9)

N1-C19
N1-C23
N2-C24
N2-C28
N3-C14
N3-C18
N4-C9
N4-C13
06-S1-07
07-S1-C6
N1-C19-C20
N1-C23-C22
N2-C24-C25
N2-C28-C27
N3-C14-C15
N3-C18-C17
N4-C9-C10
N4-C13-C12

1.330(3)
1.323(3)
1.332(3)
1.333(3)
1.323(3)
1.325(3)
1.334(3)
1.336(3)
111.79(10)
106.58(9)
122.7(2)
123.4(2)
122.39(19)
122.8(2)
123.9(2)
124.2(2)
120.7(2)
120.9(2)
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Tablo 3. Hidrojen baglari (A, °), Cg-Cg mesafeleri ile kisa halka etkilesmeleri.

D-H-A* D-H H-A DA D-H-A Simetri Kodu
O1-H1-N2 0.84 1.73 2.570 175 -
03-H3"N1 0.84 1.79 2.604 161 -14+x,1+y,-1+2
08-HB8A 04 0.95 2.02 2.866 148 -
08-H8B~N3 0.83 2.16 2.960 165 -14+x,1+y,-1+2
C3-H3A~08 0.93 2.54 3.386 1515 1+x,y,z
C4-H4--05 0.96 2.48 3.391 158.8 1+x,y,z
C9-H9--05 0.96 2.55 3.435 154 -X,2-y,1-z
C9-H9-06 0.96 2.51 3.301 140 -X,2-y,1-z
C12-H12-02 0.90 2.60 3.151 121 1-x,1-y,1-z
C12-H12-07 0.90 2.46 3.255 148 1-x,1-y,1-z
C13-H13-07 0.94 2.39 3.185 143 -
C14-H14-03 0.95 2.56 3.380 145 1-x,2-y,1-z
C24-H24--01 0.92 2.48 3.374 162 1-x,2-y,1-z
C28-H28-02 0.96 2.57 3.264 129.1 -
Cg(h)-.-Cg() Cg—Cy

Cg(1)...Cg(2) 5.0799(14) 2-x,1-y,1-z
Cg(1)...Cg(3) 4.9831(12) 1-x,2-y,1-z
Cg(1)...Cg(4) 4.9501(13) 1-x,1-y,1-z
Cg(2)...Cg(4) 4.0933(15) 1+x,y,z
Cg(2)...Cg(5) 4.6048(14) 1+x,y,z
Cg(3)...Cg(4) 4.6805(14) X,Y,Z
Cg(3)...Cg(5) 4.0482(14) 1+x,y,z
Cg(4)...Cg(4) 5.0623(14) 1-x,1-y,2-z

D: Verici, A: Alici, Cg(I): Plane number I (=ring number in () above), Cg(1): C2-C3-C4-C5-C6-C7, Cg(2): N1-C19-C20-C21-C22-C23,
Cg(3): N2-C24-C25-C26-C27-C28, Cg(4): N3-C14-C15-C16-C17-C18, Cg(5): N4-C9-C10-C11-C12-C13.

3.2 Toz kristal X-1s1m él¢iimii (PXRD):

Sekil 5° de bilesigin deneysel toz kirinimi deseni ve tek kristal dl¢giimiinden simule edilmis modeli verilmektedir.
Elde edilen tek kristal 6rnegin kirinim pikleri ile toz kirmim analizinden elde edilen kirinim pikleri ile konum ve pik

desenleri bakimindan hafif kaymalar ile birlikte uyum igerisinde oldugu gézlenmektedir.

Deneysel Olgiim

Siddet

Simule Edilmis Model

10 20 30 40 50
20 (derece)

Sekil 5. Bilesigin toz kirinim desenleri. Deneysel 6l¢lim (Kirmizi) ve tek kristal lgiimiinden simule edilmis model (Siyah).

3.2 UV-Vis Sogurma Spektroskopisi
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Bilesik ve bilesigi olusturan serbest 2-sulfoterfitalik asit ve 4,4'-bipiridin organik ligandlarinin oda sicakliginda
kati-hal UV ve gorinir bolge sogurma spektrumlarinin kargilagtirmasi Sekil 6' da verilmistir. Serbest 2-stlfoterfitalik asit
ve 4,4"-bipiridin organik ligandlarinin sogurma spektrumlari incelendiginde 2-siilfoterfitalik asit ligand1 merkezi 377 nm
dalgaboyu degerine ulasan genis bir sogurma bandi igerirken, 4,4-bipiridin ligandinin merkezleri 282 ve 484 nm
dalgaboyu degerinde olan iki sogurma bandi goriilmektedir. Elde edilen sogurma bantlari muhtemelen n-n* veya n-m*
elektronik gegisi olabilir. Bilesigin sogurma spektrumu incelendiginde 338 nm de orta siddetli ve 423 nm siddetli iki
sogurma bandi gézlemlenmistir. 338 nm de gozlenen yiiksek enerji bandi biiyiik ihtimalle ligand kaynakli n-n* veya n-

n* gecisi olabilirken, diger siddetli band ise ligandlar aras1 yiik gegisinin saglandigi enerji transfer bandi olabilir [23-26].

4,4'-bipiridin

2-siilfoterfitalik
asit

Siddet

250 300 350 400 450 500 550
Dalgaboyu (nm)

Sekil 6. Bilesik ve bilesigi olusturan serbest 2-siifoterfitalik asit ve 4,4'-bipiridin ligandlarmm UV-gériinir bélge sogurma spektrumlari.

3.2 Fotoliminesans Spektroskopisi

Bilesik ve bilesigi olusturan organik ligandin yayma spektrumlari kati-halde ve oda sicakliginda A= 349 nm lazer
uyarmasi uygulanarak elde edilmistir (Sekil 7). 2-stfoterfitalik asit ve 4,4"-bipiridin organik ligandlar1 genis yayma
bantlar1 gostermistir. Bu genis yayma bantlar1 2-stifoterfitalik asit icin maksimum dalgaboyu 480 nm, 510 nm ve 558 nm
olacak sekilde ii¢ tepe noktasi elde edilirken, 4,4'-bipiridin igin ise maksimum dalgaboyu 512 nm de merkezlenmis tek
bir genis yayma bandi gozlenmistir [27,28]. Her iki organik ligandin maksimum dalgaboyu degerleri elektromanyetik
spektrumun yesil bolgesi igerisinde yer almaktadir. Ligand tabanli bilesikler genellikle keskin pikler yerine genis yayma
bantlar1 icermektedir. Bilesigin yayma spektrumu incelendiginde maksimum dalgaboyu 560 nm de merkezlenmis genis
yayma band1 gbzlenmistir ve bu dalgaboyu elektromanyetik spektrumun yesil-sar1 bolgesi igerisinde yer almaktadir. Bu
gecis muhtemelen ligandlar arasi yiik transferi nedeniyle n-n* veya n-n* gecisleri olabilir. Bilesik ve bilesigi olusturan
organik ligandlar karsilastirildiginda yayma bantlarinin maksimum dalgaboylar1 arasinda yaklasik olarak 50 nm lik
kirmiza kayma ortaya ¢ikmaktadir. Ortaya ¢ikan bu kayma komplekslesme sirasinda meydana gelen elektronik enerji

transferi ve bilesigin mikro-gevresinden kaynaklanmaktadir. Boylece bilesik giiclii yesil-sar1 is1ma yapmaktadir.
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Sekil 7. Oda sicakliginda, kati-halde fotoliiminesans spektrumlart (A=349nm). a) 2-sulfoterfitalik asit ve b) 4,4"-bipiridin organik ligandlarnin, c)
bilesigin goriiniir bolge yayma spektrumlart.

4, Tartisma ve Sonug¢

Yeni iki boyutlu 2-stifoterfitalik asit ve 4,4'-bipiridin igeren koordinasyon bilesigi, {(Hzstp)(4,4'-bipy)..(H20)}n,
hidrotermal yontem kullanilarak sentezlenmistir. Sentezlenen yeni bilesik yapisal olarak karakterize edilmis ve bu
bilesigin sogurma ve fotoliiminesans 6zelligi kat1 formda oda sicaklifinda ve goriiniir bolge de arastirilarak bilesigi
olusturan serbest organik ligandlar ile karsilagtirilmigtir. Bilesigin kristal yapis1 bityitildiigiinde, 2-stlfoterfitalik asit ve
4,4'-bipiridin gruplar1 arasindaki gii¢lii O—H:--N hidrojen baglar ile yap1 bir boyutlu sonsuz zincirleri olusturmaktadir.
Olusan bir boyutlu zincir yapilarla birlikte C— H---O hidrojen baglar1 ve aromatik halkalar arasindaki n—n etkilesimleri

iki-boyutlu tabakali yap1 seklinde biiyiimektedir.

Bilesigin fotoliminesans spektrumu incelendiginde goriiniir bélgede siddetli yesil-sari renkte genis yayma bandi
gozlenmistir. Bilesik ve bilesigi olusturan organik ligandlar karsilastirildiginda yayma bantlarinin  maksimum
dalgaboylarinda kirmiza kayma gézlenmistir. Bdoylece, bilesik sarimsi-yesil 1sik yayar. Bilesik, {(Hsstp)(4,4'-
bipy)2.(H20)}n, hem teknolojik hem de endiistriyel iiretimde yapisal bir ara malzeme olarak kullanilabilir.

5. EK Veriler

Bu makalede verilen kristalografik veriler, Cambridge Crystallographic Data Centre'da depolanmis olup talep

lzerine, (The Director, CCDC, 12 Union Road, Cambridge, CB2 1EZ, UK; e-mail: deposit@ccdc.cam.uk; www:
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http://www.ccdc.cam.ac.uk; fax: +44 1223 336033) CCDC 1896941 Nolu depolama numarasi ile iicretsiz olarak temin

edilebilir.
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Extended Abstract

Introduction

Over the last two decades, coordination polymers (CPs) have recently attracted strong interest from scientific
environments, due to their fascinating coordination architectures and potential applications, such as molecular
recognition, luminescence, catalysis, gas adsorption and separation processes, ion exchange, nonlinear optics and etc [1-
6].

In the most instances, O-donor carboxylic acids and N-donor ligands are favored since the constructed
coordination compounds usually have potential applications and relatively high stability [7,8]. The 2-sulfoterephthalic
acid and carboxylic acid derivatives include two carboxylates and one sulfate group, which could be useful in different
dimensional and versatile architectures construction of new coordination polymers. Besides, the SOz group, which is
mostly regarded as weakly linkage, can make its coordination ability more sensitive and flexible to the chemical
environment, which is an origination of greater coordination versatility [9,10].

However, the few kinds of coordination compounds is studied in some report due to their biomedical applications,
their fascinating architectures, good biocompatible, permanent high and regular porosity, and drug molecule storage and
delivery versatile functionality and. Also, in the coordination polymer-drug systems, interactions such as hydrogen bonds,
n-nt and electrostatic interaction govern the release and of diffusion drug, which is remarkable to achieve controllable and
prolong drug release [11,12].

In recent years, our research group have actively studied in the structural and optical characterization of the organic
molecules, which is include various aromatic carboxylate and pyridine derivatives [13-15]. In this study, the new
coordination compound, {(2-Hsstp)(4,4'-bipy)2.(H20)}n, (2-Hastp=2-sulfoterephthalic acid, 4,4'-bipy=4,4'-bipiridine),
was synthesized as a continuation of our previous studies and characterized by the single crystal X-ray diffraction method.
Intra- and intermolecular O-H-~N, O-H-O and C-H-O hydrogen bonds and =-m interactions were analyzed.
Additionally, the solid-state UV-Vis spectra of the compound have been obtained by comparing with its free ligands. The
solid-state photoluminescence spectra has been investigated in detailed.

Method

The chemicals used in the experiments were commercially obtained from Sigma-Aldrich, and were used without
any purification. Elemental analyses of complex was carried out with a LECO-CHNS-932. Single-crystal X-ray
diffraction data was collected at room temperatire on a Rigaku-Oxford Xcalibur diffractometer with an EOS-CCD
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detector using graphite-monochromated MoKa radiation with CrysAlis™® software [16]. The crystal structure of the
compound was solved in OLEX2 by direct method with SHELXT [17,18]. All non-hydrogen atoms were assigned
anisotropic displacement parameters and refined without positional constraints. Hydrogen atoms were included in
idealized positions with isotropic displacement parameters on strained to 1.2 times the Uequiv of their attached carbon
atoms. Details of the supramolecular n-interactions were calculated with PLATON 1.17 package program [19]. Solid
state absorption spectra were recorded on Ocean Optics Maya 2000 Pro UV-vis Spectrometer. Photoluminescence
spectrum was obtained by Andor Solis SR 500i BL model spectrometer at room temperature.

Results and Discussion

The new two-dimensional coordination compound, {(2-Hsstp)(4,4'-bipy)..(H20)}n, which is containing 2-
sulfoterephthalic acid and 4,4'-bipyridine, was synthesized using the hydrothermal method. The new compound
synthesized was structurally characterized, uv-vis and photoluminescence properties of this compound were investigated
in solid form at room temperature in the visible region and compared with that of its free ligands. In compound, 2-
sulfoterephthalic acid and 4,4'-bipyridine groups are linked O-H---N strongly hydrogen bonding interactions. These
interactions give rise to a 1D hydrogen bonding chain structure. These 1D chains connect each other with intramolecular
and intermolecular C- H---O hydrogen bonds and face to face m—m interactions, which form 2D layer structure. The
emission spectrum of the compound indicates strongly yellowish-green a wide band emission in the visible region. The
solid state photoluminescence spectra of compound were analyzed in comparison with that of their free ligands. The
luminescence band of the compound is observed about at 50 nm red shift compared with their parent ligand. Thus, the
compound emits yellowish-green light. The compound, {(2-Hsstp)(4,4'-bipy)..(H20)}n, can be used as a structural
intermediate in both technological and industrial production.
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