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При определении центров координации в комплексных соединениях особое место занимает ИК - спектроскопический метод исследования. В настоящее время стремительное развитие приборов и устройств для снятия ИК - спектров соединений дают возможности определения центров координации, дентатности лигандов, определения образования водородных и межмолекулярных связей, а сами исследования из рутинных становятся настолько быстрыми, что появляется возможность экспресс анализов полученных образцов.  
Исходя из вышесказанного нами проведен ИК – спектроскопический анализ синтезированных смешаноамидных координационных соединений никотината кальция. Координационные центры лигандов, способ координации никотиновой кислоты, связь молекул воды и центрального атома определяли на основании изменения частот валентных и деформационных колебаний функциональных групп [1]. 

В ИК - спектрах синтезированных соединений в координированных молекулах ацетамида и карбамида частота валентного колебания С=О группы понижается на 2-28 см-1 и 8-52 см-1 соответственно, а частота поглощения С-N группы повышается на 4-44 см-1 и 3-37 см-1, что указывает на координацию ацетамида и карбамида с центральным ионом через атом кислорода карбонильной группы. Частота валентных колебаний С-S группы в тиокарбамида при переходе в координированное состояние понижается на 11-60 см-1 и 18-62 см-1 соответственно. Это является свидетельством координации центрального атома через атом серы. 

В никотинамиде частота колебания кольца при 703 см-1 расщепляется, при этом наблюдается одновременное повышение и понижение частот колебаний кольца соответственно на 14-62 см-1 и 2-59 см-1. Это указывает на координацию никотинамида через гетероатом азота пиридинового кольца. 

Полосы при 3200-3500 см-1 подтверждают наличие в молекуле кристаллизационной воды. В ИК-спектрах комплексов наблюдаются две интенсивные полосы с максимумами поглощения в области 1563-1617 см-1 и 1368-1407 см-1, отвечающие валентным ассиметричным и симметричным колебаниям карбоксилатной группы. Величина Δν = νas(COO-) - νs(COO-) равна 170-210 см-1 и свидетельствует в пользу монодентатной координации карбоксилатной группы. Частоты поглощения при 487-515 см-1 соответствуют  колебаниям Ме-О связи, а колебания в области 412-420 см-1 в координационных соединениях никотинамидов принадлежат колебаниям связи Ме-N.
Таким образом, методами ИК - спектроскопии установлены центры координации лигандов, установлена дентатность кислотного остатка в синтезированном соединении, определены способы соединения молекул воды в комплексном соединении. 
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