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ΠΕΡΙΛΗΨΗ  

Στην παρούσα ερευνητική εργασία πραγματοποιήθηκε η μελέτη του συμπλόκου του νικελίου με 
υποκαταστάτη αποπρωτονιωμένο Ν2,Ν6-δι(κινολιν-8-υλ)πυριδίνο-2,6-διακαρβοξαμίδιο 
([NiII(DQPD)]x). Τέτοια σύμπλοκα του νικελίου χρησιμοποιούνται ως καταλύτες στην 
ηλεκτροκαταλυτική ή φωτοκαταλυτική παραγωγή υδρογόνου και επομένως, κρίνεται απαραίτητη 
η πλήρης κατανόηση των δομικών και δυναμικών χαρακτηριστικών τους σε στερεή κατάσταση και 
στα διαλύματά τους [1]. Η μελέτη του χημικού συστήματος πραγματοποιήθηκε μέσω δονητικής 
και ακουστικής φασματοσκοπίας, ενώ συμπληρωματικά εκτελέστηκαν κβαντομηχανικοί 
υπολογισμοί. Από τα φάσματα της δονητικής φασματοσκοπίας παρατηρήθηκε η επικράτηση του 
μονοπυρηνικού συμπλόκου του νικελίου στο στερεό που παρασκευάσθηκε [NiII(DQPD)], ενώ στα 
διαλύματα με διαλύτη χλωροφόρμιο παρατηρούνται δύο είδη του συμπλόκου, το μονοπυρηνικό 
και το διπυρηνικό σύμπλοκο [NiII(DQPD)]2. Από τη μελέτη της επίδρασης της συγκέντρωσης και της 
θερμοκρασίας στα διαλύματα εξήχθη το συμπέρασμα ότι η αύξηση της συγκέντρωσης έχει ως 
αποτέλεσμα την επικράτηση του διπυρηνικού συμπλόκου, ενώ η αύξηση της θερμοκρασίας ευνοεί 
την κυριαρχία του μονοπυρηνικού συμπλόκου στο διάλυμα. Έτσι, προτάθηκε μία αντιστρεπτή 
αντίδραση διμερισμού με το διπυρηνικό σύμπλοκο να είναι το θερμοδυναμικό σταθερότερο, όπως 
προέκυψε από τους θεωρητικούς υπολογισμούς. Από τα αποτελέσματα της φασματοσκοπίας 
αποκατάστασης υπερήχων επιβεβαιώθηκε η ύπαρξη μίας και μοναδικής διαδικασίας 
αποκατάστασης με τα αποτελέσματα να προσαρμόζονται ικανοποιητικά μέσω εξίσωσης τύπου 
Debey. Ενδεικτικά εκτιμήθηκαν θερμοδυναμικές παράμετροι, όπως η ενθαλπία και η εντροπία 
ενεργοποίησης της αντίδρασης διμερισμού, μέσω της θερμοκρασιακής μελέτης ενός από τα  
διαλύματα του συμπλόκου, που βρέθηκαν ίσες με ΔΗ*=2.66±0.16 kcal/mol και ΔS*=14.81±0.29 
cal/molK, αντίστοιχα. Οι μετρήσεις της ακουστικά επαγόμενης διπλοθλαστικότητας συνέβαλαν 
στην εκτίμηση του χρόνου αποκατάστασης στα διαλύματα, ο οποίος συσχετίστηκε με τη σχετική 
μεταβολή του όγκου. Η μεταβολή του συγκεκριμένου μεγέθους επιβεβαιώνει την ύπαρξη δομικών 
αλλαγών στα διαλύματα. Πληροφορίες για τη μεταβολή του όγκου προέκυψαν και από τους 
κβαντομηχανικούς υπολογισμούς που πραγματοποιήθηκαν για τα δύο προτεινόμενα σύμπλοκα 
υπό και χωρίς την επίδραση διαλύτη [2]. 
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