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the six- and five-membered rings within the sac- 
charinate ions (1) and (2) are 0.4 and 0.6 ° respec- 
tively. The atoms belonging to the saccharinate ion (2) 
have significantly larger thermal parameters than 
those belonging to the saccharinate ion (1). This is 
probably due to the different coordinating function of 
the two crystallographically independent saccharinate 
ions. 
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Structure du Chlorure de trans-Dichlorobis(propanediamine-1,3)platine(IV) T~trahydrate 
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Laboratoire de Chimie Mindrale, Facultd des Sciences Pharmaceutiques et Biologiques, 5, rue J.-B. Cldment, 
92296 Ch8tenay-Malabry CEDEX, France 

(Recu le 9 juillet 1987; acceptd le 25 septembre 1987) 

Abstract .  [PtC12(CaHloN2)2]C12.4H2 O, Mr=557"2 ,  
monoclinic, P21/n, a = 9 . 2 8 4 ( 1 ) ,  b =  13.448 (2), c 
= 7.466 (2) A, f l=  107.25 (1) °, V =  890.2 (6) A 3, Z 
= 2, D x = 2.08 Mg m -3, 2(Mo Ka) = 0.7107 A, /z -- 
8.57 mm -1, F(000) = 540, T =  294 (1) K, R = 0.026 
for 1593 independent reflections. The Pt atom exhibits a 
slightly distorted octahedral coordination showing no 
unusual bond lengths or angles. It is linked to two 
chlorine atoms and to two 1,3-propanediamine mole- 
cules. The six-membered Pt-diamine ring has a chair- 
like conformation and the [PtC12(CaHx0N2)2] 2+ cation 
adopts approximate C2h symmetry. Anions, water mole- 
cules and cations are linked together by O-H. . .C1,  
N--H...C1 and N--H. . .O hydrogen bonds. 

Introduction. Le chlorure de trans-dichlorobis(pro- 
panediamine-l,3)platine(IV) t&rahydrate a 6t6 pr6- 
par6 /t la temp6rature ambiante par action de l'eau 
oxyg6n6e sur une solution de chlorure de bis(propane- 
diamine-l,3)platine(II) additionn6e d'acide chlorhydri- 
que. Des cristaux ont &6 obtenus par 6vaporation de la 
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solution aqueuse. Compte tenu de la m&hode de 
pr6paration, la d&ermination de la structure a &6 
entreprise darts le but de pr6ciser l'environnement de 
l'atome de platine. Elle a eu aussi pour perspective de 
v6rifier les r6sultats de l'analyse 6lementaire et, en 
particulier, de la teneur en eau. Cette &ude fait suite/t 
celles de l'hexachloroplatinate(IV) de propanediam- 
monium-l,3 (Toffoli, V6numi+re, Khodadad, Rodier & 
Julien, 1985), du chlorure hexachloroplatinate(IV) de 
bis(pentanediammonium-l,5) (Delafontaine, Toffoli, 
Khodadad, Rodier & Julien, 1987) et du trans-di- 
ammine-trans-dichlorodihydroxoplatine (IV) di- 
(peroxyde d'hydrog~ne) (Khodadad & Rodier, 1987). 

Pattie exp6rimentale. Cristal en forme de plaquette 
hexagonale: 0,180 x 0,125 x 0,085 ram. Dimensions 
de la maiUe d&ermin6es sur monocristal, avec 25 
r6flexions telles " que 7,64 < 0 < 18,45°. Diffracto- 
re&re Enraf-Nonius CAD-4. 0,039 < (sin0)/2 < 
0 ,661A-t ;  - 1 2 < h < 1 2 ,  0 < k < 1 7  et 0 < l < 9 .  
Balayage 0/20 d'amplitude s(°) = 0,65 + 0,35 tg0. 
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R6flexions de contr61e: 132, 510 et 400. O(/)//moyen 
(contr61e): 0,0042. 2143 r6flexions ind6pendantes 
mesur6es. 550 r6flexions inobserv6es [I_< 2o(1)[. 
Corrections d'absorption empiriques (Walker & Stuart, 
1983); valeurs maximale et minimale du coefficient de 
correction: 1,166 et 0,857. M6thode de l 'atome lourd. H 
de la molecule de propanediamine: coordonn6es cal- 
cul~es. H des molecules d'eau" s~rie de Fourier des AF. 
Affinement sur F. Facteurs de diffusion des Inter- 
national Tables for  X-ray Crystallography (1974) 
corrigbs de f '  et de f " .  Programme d'affinement 
matrice enti6re. Param6tres affin6s: x, y, z et flu de Pt, 
CI, O, N e t  C. R = 0,026, wR =0,032 ,  w =  1 pour 
toutes les r6flexions, S = 1,33, (A/o')ma x < 0,01, 
I Apl max = 0 , 9  (2) e A -3, g (coefficient d'extinction 
secondaire) = 4,4 (3) x 10 -7. Programmes de calcul: 
syst6me SDP (Frenz, 1982), BP7C (Ito & Sugawara, 
1983). Fig. 1 et 2: programme ORTEPII (Johnson, 
1976). Ordinateur DEC PDP11/44.  

D i s c u s s i o n .  Les coordonn6es atomiques et les facteurs 
de temperature isotropes 6quivalents sont rassemblbs 
dans le Tableau 1, les principales distances inter- 
atomiques et les angles des liaisons dans le Tableau 2.* 

La structure est constitu6e de cations [PtC12- 
(C3HIoN2)2] 2+, d'anions Cl-  et de mol6cules d'eau. La 
Fig. 1 repr6sente une vue en perspective du cation et 
indique les num6ros attribu6s aux atomes qu'il contient. 

L'atome de platine autour duquel s'6difie le cation est 
centre de sym6trie. Son poly6dre de coordination est un 
octa6dre constitu6 de deux atomes de chlore et de 
quatre atomes d'azote appartenant ~. deux mol6cules de 
propanediamine-l,3.  La longueur de la liaison P t -  
CI(1) [2,304 (1)A] est comparable ~ celles des liaisons 
P t -CI  rencontr6es dans le t6trachloro(dim~thyl-2,2 
propanediamine- 1,3)platine(IV) [de 2,304 ( l)  
2,318 (1)Al  (van der Veer, Hinrichs & Reedijk, 1986) 
ou dans l 'hexachloroplatinate(IV) de propanedi- 
ammonium-l ,3  [de 2,296 (4) b. 2,349 (3)Al  (Toffoli et 
al., 1985). Les liaisons Pt--N(1) et Pt--N(5) sont 
pratiquement identiques [2,071 (4)et 2,067(4)A1 et font 
entre elles un angle de 94,1(2) °. Le quadrilat6re plan 
form6 par les atomes d'azote est donc assimilable fi un 
rectangle. Les distances P t - N  pr6sentes dans 
[Pt(NH3)4][PtBrE(NH3) 4](HSO4) 4 (Tanaka, Tsujikawa, 
Toriumi & Ito, 1982) sont du m6me ordre que les 
pr6c6dentes; elles ont pour longueurs 2,056 (6) et 
2,061 (6)A. Les angles Cl(1) - -Pt -N(1)  et C l (1 ) -  
P t - N ( 5 )  mesurent respectivement 90,0 (1) et 90,2 (1) °. 
La droite C l ( 1 ) - P t - C l ( 1  ~) [(i): l - x ,  I - y ,  l - z ]  est 

* Les listes des facteurs de structure, des facteurs d'agitation 
thermique anisotrope, des param&res des atomes d'hydrogene et 
des plans moyens ont &~ d6pos6es au d6p6t d'archives de la British 
Library Document Supply Centre (Supplementary Publication No. 
SUP 44389:14 pp.). On peut en obtenir des copies en s'adressant ~.: 
The Executive Secretary, International Union of Crystallography, 5 
Abbey Square, Chester CH 1 2HU, Angleterre. 

donc, aux incertitudes pr6s, perpendiculaire au plan P(I) 
des atomes d'azote. 

Le cycle PtN(1)C(2)C(3)C(4)N(5),  form6 par 
l 'atome de platine et l 'une des mol6cules d'amine, 
pr6sente la conformation chaise. Pt et C(3) sont situ6s 
de part et d'autre du plan moyen P(II) d~fini par N(1), 
C(2), C(4) et N(5), le premier fi 0,573 (1), le second fi 
0,753 (5)A. L'angle di~dre P(I)P(II) est ~gal fi 
23,9 (2) ° alors que, dans le chlorure de bis(propane- 
diamine-l,3)platine(II) (Viossat, Toffoli, Khodadad & 

Tableau 1. Coordonndes atomiques relatives, facteurs 
de tempdrature isotropes dquivalents et dcarts-type 

B~q = ](fl,,a 2 + fl22 b2 + fl33C 2 + fl,2ab cos 7 + fl,3ac cosfl 
+ f123be eosct). 

x y z Beq(A 2) 
Pt 1/2 1/2 1/2 1,573 (4) 
CI(1) 0,4715 (1) 0,4044 (1) 0,7433 (2) 2,63 (2) 
C1(2) 0,3818 (2) 0,1586 (1) 0,4717 (2) 3,33 (3) 
N(I) 0,2693 (5) 0,5239 (3) 0,4077 (6) 2,23 (8) 
N(5) 0,5428 (4) 0,6235 (3) 0,6725 (6) 2,37 (8) 
C(2) 0,1950 (5) 0,5775 (4) 0,5322 (8) 2,8 (1) 
C(3) 0,2729 (6) 0,6743 (4) 0,6010 (8) 2,9 (1) 
C(4) 0,4232 (6) 0,6611 (4) 0,7510 (7) 3,0 (I) 
O(wl) 0,1244 (4) 0,3330 (3) 0,3832 (6) 3,58 (9) 
O(w2) 0,2114 (5) 0,4289 (3) 0,0014 (6) 4,0 (1) 

Tableau 2. Distances interatomiques (A), angles des 
liaisons (o) et ~carts-type 

Pt-Cl(l) 2,304 (I) N(5)-C(4) 1,490 (8) 
Pt-N(1) 2,071 (4) N(5)-O(w2 ~) 2,887 (5)* 
Pt-N(5) 2,067 (4) N(5)-C1(2 ~) 3,269 (5)* 
N(I)-C(2) 1,497 (8) O(wl)-Cl(2) 3,273 (4)* 
N(l)-O(wl) 2,879 (6)* O(wl)-Cl(2 tii) 3,229 (4)* 
N(1)-CI(2 it) 3,303 (4)* O(w2)-C1(2") 3,230 (5)* 
C(2)-C(3) 1,504 (7) O(w2)-C1(2 ~") 3,224 (5)* 
C(3)-C(4) 1,519 (6) 

CI(I)-Pt-N(I) 90,0 (1) C(3)-C(4)-N(5) 112,3 (4) 
CI(I)-Pt-N(5) 90,2 (1) N(5)-H(5)...CI(2 ~) 158" 
N(1)-Pt-N(5) 94,1 (2) N(5)-H'(5)...O(w2 ~) 174" 
N(1)-C(2)-C(3) 111,4 (5) O(wl)-H(wl)...Cl(2) 158" 
N(I)-H(I).-.CI(2 ii) 161"  O(wl)-H'(wl)'"Cl(2 i") 156" 
N(I)-H'(I)...O(wi) 1 6 8 "  O(w2)-H(w2)"-CI(2 i~) 156" 
C(2)-C(3)-C(4) 113,2 (4) O(w2)-H'(w2)..-CI (2 "~) 152" 

Code de sym&rie: ( i)  1 - x ,  1 - y ,  1 - -  z ;  (ii)  ½ - x ,  ½ + y ,  ½ - z ;  (iii) 
-½ + x, ½- y,-½ + z. 

* Liaison hydrog6ne. 

,s, ( I 

C1(1) 

Fig. 1. Vue en perspective du cation [PtCI2(C3H~0N2)2] 2÷ et 
num~rotation de ses atomes. 
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Fig. 2. Dessin de la structure vue selon [001 ]. Les traits les plus fins 
repr6sentent les liaisons hydrog~ne. 

Rodier, 1987), ses homologues mesurent, l 'un 30,8 (3), 
l 'autre 38,4 (3) °. En premiere approximation, le plan 
PtCI(1)C(3) [plan P(III)] est plan de sym&rie pour le 
cycle et, par suite, pour le cation. En effet, N(1)N(5) et 
C(2)C(4) sont sensiblement perpendiculaires ~ P(III) 
car les angles que font les plans P(I), P(II) et 
C(2)C(3)C(4) avec P(III) valent respectivement 
89,9(1), 89,9(1) et 89,4(2) °. En outre, les distances 
P(III) des atomes qui se correspondent ~t travers ce plan 
diff6rent de moins de 0,2 A. I1 en r6sulte que le cation 
n'est pas tr6s 61oign6 de la sym&rie C2h. Les liaisons 
C - N  et C - C  ont des longueurs voisines de celles de 
leurs homologues respectives dans le chlorure de 
propanediammonium-l ,3 (Brisson & Brisse, 1981) ou 
dans le chlorure de bis(propanediamine-l,3)platine(II) 
d~j~ cit6. 

Chacun des anions C1- a pour voisins immbdiats 
quatre molecules d'eau et deux cations auxquels il est 
uni par des liaisons hydrog6ne O - H . . . C 1  et N - H . . . C 1 .  
Chaque molecule d'eau participe fi la r6alisation de 
deux liaisons O - H . . . C 1  et d'une liaison N - H . . . O ,  Les 
longueurs et les angles des liaisons hydrog~ne sont 
rapport6es dans le Tableau 2; les liaisons hydrog~ne 
sont repr~sent6es dans le dessin de la structure vue 
selon [0011 (Fig. 2). 
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Abstract. (1): 1,4,7,10-Tetraoxacyclododecane-calcium 
thiocyanate dihydrate, CsH1604.Ca(SCN)2.2H20, M r = 
368.49, orthorhombic, Pbc21, a = 7 . 5 0 5 ( 2 ) ,  b =  
16.580 (14), c = 4 0 - 2 6 2  (23)A,  v =  5010 (5) A 3, z 

= 12, D x = 1.47 g c m  -3, 2(Mo Ka) = 0.71069 A, 
= 6.30 cm -~, F(000) = 2328, T - -  291 K, R = 0.064 
for 2539 observed reflections. (2): 1,4,7,10-Tetraoxa- 
cyclododecane-strontium thiocyanate dihydrate, 
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