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In the structure of the title compound, [Ni(C12H12N4)2-

(H2O)2]Cl2�2H2O, the Ni atom is linked to four N atoms and

two water molecules in a distorted octahedral coordination

geometry. The coordinated water molecules are engaged in

hydrogen bonds with two other water molecules.

Commentaire

Les complexes deÂriveÂs du pyrazolyl-benzimidazole ont

diverses proprieÂ teÂ s eÂ lectrochimiques et photochimiques

inteÂressantes ((Baitalik et al., 1999). Ce sont eÂgalement des

catalyseurs, (Malachowski et al., 1996; Chen et al., 2000), des

fongicides (Mishra et al., 1996) et des anti-bacteÂriens (Mishra

& Sinha, 1999). Poursuivant nos recherches dans ce domaine

(Chkirate et al., 2001), nous avons syntheÂ tiseÂ le complexe de

chlorure de nickel ayant comme ligand le 2-[(5-meÂthyl

pyrazol-3-yl)meÂthyl]benzimidazole, obtenu par action de

l'hydrazine sur la 4-aceÂ tonylideÁne-1,5-benzodiazeÂpin-2-one

(Essassi et al., 1987).

Le cation du composeÂ titre, (I), est repreÂsente sur la Fig. 1.

L'atome de nickel est lieÂ aÁ deux moleÂcules d'eau et aÁ quatre

atomes d'azote appartenant aÁ deux ligands 2-[(5-meÂthylpyr-

azol-3-yl)meÂthyl]benzimidazole. Dans les deux cas, le ligand

est gauche: l'angle entre N1,N2,C3,C4,C5 et C7,N8,C9±

C14,N15 est 35,9 (1)�; celui entre N21,N22,C23,C24,C25 et

C27,N28,C29±C34,N35 est 41,0 (1)�. Les distances et angles de

liaison autour de l'atome central (Table 1) montrent que la

coordination du nickel correspond aÁ un octaeÁdre deÂ formeÂ. Les

deux atomes de chlore, Cl1 et Cl2, neutralisent les charges de

l'atome central Ni2+. On note aussi la preÂsence de deux

moleÂcules d'eau de solvatation O42 et O43. Les atomes

d'azote (N2, N22, N15 et N35) et d'oxygeÁne des moleÂcules

d'eau O40, O41, O42 et O43 sont engageÂs dans un reÂseau

complexe de liaisons hydrogeÁne (tableau 2) comprenant: huit
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liaisons H intra-moleÂculaires avec les atomes de chlore Cl1 et

Cl2 et les moleÂcules d'eau O42 et O43 comme atomes

accepteurs (Fig. 2); cinq liaisons inter-moleÂculaires qui

renforcent la coheÂsion cristalline.

Partie expeÂrimentale

A une solution de 2,50 � 10ÿ4 mole de 2-[(5-meÂ thylpyrazol-3-yl)

meÂthyl]benzimidazole solubiliseÂ dans 5 ml deÂthanol absolu, on ajoute

une solution contenant 1,25 � 10ÿ4 mole de chlorure de nickel

dissout dans 2,50 ml d'eau. Le meÂ lange est chauffeÂ leÂgeÁrement puis

laisseÂ aÁ tempeÂrature ambiante. ApreÂs ®ltration, des monocristaux de

couleur bleue sont obtenus

DonneÂes cristallines

[Ni(C12H12N4)2(H2O)2]Cl2�2H2O
Mr = 626,19
Monoclinique, P21=c
a = 12,152 (1) AÊ

b = 19,192 (2) AÊ

c = 13,797 (1) AÊ

� = 95,961 (1)�

V = 3200,4 (5) AÊ 3

Z = 4

Dx = 1,300 Mg mÿ3

Mo K� radiation
ParameÁtres de la maille aÁ l'aide

de 46 051 reÂ¯exions
� = 3,0±26,4�

� = 0,81 mmÿ1

T = 293 (2) K
Prisme, bleu
0,30 � 0,20 � 0,15 mm

Collection des donneÂes

Nonius KappaCCD
Balayage '
Pas de correction d'absorption
46 051 reÂ¯exions mesureÂes
6075 reÂ¯exions indeÂpendantes
5458 reÂ¯exions avec I > 2�(I)

Rint = 0,038
�max = 26,4�

h = ÿ15! 14
k = 0! 23
l = 0! 17

Af®nement

Af®nement aÁ partir des F 2

R[F 2 > 2�(F 2)] = 0,035
wR(F 2) = 0,116
S = 1,09
6075 reÂ¯exions
383 parameÁtres
Af®nement des atomes

d'hydrogeÁne: combinaisons de
cycles avec ou sans contraintes

w = 1/[�2(Fo
2) + (0,0661P)2

+ 1,7273P]
where P = (Fo

2 + 2Fc
2)/3

(�/�)max = 0,005
��max = 0,25 e AÊ ÿ3

��min = ÿ0,37 e AÊ ÿ3

Tableau 1
ParameÁtres geÂomeÂ triques (AÊ , �).

N1ÐNi1 2,0671 (17)
N8ÐNi1 2,0857 (17)
N21ÐNi1 2,0611 (18)

N28ÐNi1 2,0962 (17)
Ni1ÐO40 2,0992 (18)
Ni1ÐO41 2,1183 (17)

N21ÐNi1ÐN1 175,87 (7)
N21ÐNi1ÐN8 91,57 (7)
N1ÐNi1ÐN8 85,97 (7)
N21ÐNi1ÐN28 85,11 (7)
N1ÐNi1ÐN28 91,70 (7)
N8ÐNi1ÐN28 92,93 (7)
N21ÐNi1ÐO40 89,77 (8)
N1ÐNi1ÐO40 93,01 (7)

N8ÐNi1ÐO40 174,08 (8)
N28ÐNi1ÐO40 92,93 (8)
N21ÐNi1ÐO41 90,55 (7)
N1ÐNi1ÐO41 92,78 (7)
N8ÐNi1ÐO41 90,26 (7)
N28ÐNi1ÐO41 174,68 (7)
O40ÐNi1ÐO41 83,96 (8)

Tableau 2
Liaisons hydrogeÁne (AÊ , �).

DÐH� � �A DÐH H� � �A D� � �A DÐH� � �A

N2ÐH2� � �Cl2 0,86 2,47 3,2696 (19) 155
N15ÐH15� � �Cl2i 0,86 2,33 3,179 (2) 169
N22ÐH22� � �O42 0,86 2,51 3,242 (4) 144
N22ÐH22� � �Cl1 0,86 2,75 3,473 (2) 142
N35ÐH35� � �Cl1ii 0,86 2,33 3,176 (2) 168
O40ÐH40A� � �Cl1 0,79 (2) 2,42 (2) 3,198 (2) 167 (3)
O40ÐH40B� � �O42iii 0,79 (2) 1,89 (2) 2,672 (3) 175 (4)
O41ÐH41A� � �O43 0,79 (2) 1,98 (2) 2,770 (3) 174 (3)
O41ÐH41B� � �Cl2iv 0,78 (2) 2,47 (3) 3,1865 (19) 153 (4)
O42ÐH42A� � �Cl1 0,97 (3) 2,18 (3) 3,148 (3) 170 (4)
O42ÐH42B� � �Cl2iv 0,98 (3) 2,30 (3) 3,241 (3) 161 (4)
O43ÐH43A� � �Cl1 0,98 (3) 2,30 (3) 3,211 (3) 155 (4)
O43ÐH43B� � �Cl2 0,97 (3) 2,19 (3) 3,159 (3) 171 (4)

Codes de symeÂtrie: (i) 1ÿ x; 1
2
� y; 1

2
ÿ z; (ii) 2ÿ x; 1

2
� y; 1

2
ÿ z; (iii) x; 1

2
ÿ y; 1

2
� z; (iv)

x; 1
2
ÿ y; zÿ 1

2
.

Figure 1
Dessin ORTEPIII (Burnett & Johnson, 1996) du cation de la structure.
Les ellipsoides de vibration des atomes ont une probabiliteÂ de 50%.

Figure 2
Vue montrant les interactions hydrogeÁne entre le complexe meÂ tallique,
les moleÂcules d'eau et les ions chlore dans l'uniteÂ asymeÂ trique.



L'utilisation de l'option SQUEEZE dans le programme PLATON

(Spek, 1998) met en eÂvidence un trou dans la structure contenant

quatre reÂsidus de densiteÂ eÂ lectronique supeÂrieure aÁ 0,7 e AÊ 3. Aucun

modeÁ le coheÂrent n'a pu eÃtre extrait de ces reÂsidus. Le probleÁme est

certainement lieÂ aÁ l'existence d'un meÂ lange d'eau et d'eÂ thanol en

proportion inconnue. La partie inteÂ ressante de la structure a eÂ teÂ

af®neÂe en utilisant le jeu de reÂ¯exions obtenu apreÁs traitement avec

SQUEEZE.

Collection des donneÂes: KappaCCD (Nonius, 1998); af®nement

des parameÁ tres de la maille: DENZO SCALEPACK (Otwinowski &

Minor, 1997); reÂduction des donneÂes: DENZO SCALEPACK;

programme(s) pour la solution de la structure: SIR92 (Altomare et al.,

1994); programme(s) pour l'af®nement de la structure: SHELXL97

(Sheldrick, 1997); graphisme moleÂculaire: ORTEPIII (Burnett &

Johnson, 1996); logiciel utiliseÂ pour preÂparer le mateÂriel pour publi-

cation: SHELXL97.
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