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[Co”‘(C5H5)&Co”C1~] UND 

Anor~anisch-cl~enlisclles Institut der Utkersitiit Ztirich (Schweiz) 

(Eingegangen den 27. Juli 1970) 

SUMMARY 

The unit cell and space group of [CO’“(C~H~)~]~[CO*~CI~] have been deter- 
mined from single crystaI and powder X-ray data : monoclinic, a= 9.38 fi, b = 14.76 A, 
c=20.32 A, /!l=126.00”, 2=4, space group P2,/c-Cc5,, dPYk= 1.72 g/cm3, dx= 
1.70 g/cm3. 

The compound rCo’l’(C,H,)z]z[ZnCl,l _ IS isotypic and has the same cell 
dimensions. 

ZUSAILlMENFASSUNG 

Die Elementarzelle und Raumgruppe von [CO”‘(C~H,)~]~[CO”CI_.J wurden 
aus Rontgen-Einkristall- und -Pulverdaten bestimmt: monoklin, a=9.38 A, b= 
14.76 A, c=20.32 A, /?= 126.00°, 2=4, Raumgruppe P2,/c-C&, d,,,= 1.72 gcm3, 
d,, = 1.70 g/cm3. 

Die Verbindung [Co”‘(CSH5),],[ZnCI~] ist dazu isotyp und besitzt die glei- 
then Zelldimensionen. 

Die Darsteliung der aus komplexen Ionen aufgebaut&-i Verbindungen 
[Co”‘(C,H,),],[Co”Cl,] (I) und [Co’*‘(C,H&JZ [ZnCl,] (1I)ist indervorangehenden 
Arbeit beschrieben worden’. Ihre Kristallstrukturen erscheinen in zweierlei Hinsicht 
von besonderem Interesse: Im Hinblick auf den Bau des Kations [Co”‘(C,H,),]+ 
und, im Falle von (I), einer Verbindung mit zwei- und dreiwertigem Kobalt im gleichen 
Gitter. 

Mit einer Guinier-Kamera nach De Wolff (Firma Nonius Delft) aufgenomme- 
ne Riintgen-Pulverdiagramme der beiden Substanzen sind innerhalb der Messge- 
nauigkeit sowohl beziiglich Linienlagen als such betiglich Reflex-Intensitaten iden- 
tisch, woraus auf Isotypie und gleiche Zelldimensionen von (I) und (II) geschlossen 
wird. Die an Einkristallen von (I) hergestellten Weissenberg- und Prazessionsauf- 
nahmen nach Biirger der Zonen h,40, h01, Okl, hll fiihren auf eine monokline Elemen- 
tarzelle. Aufgrund der systematischen Ausloschung aller Reflexe h0Z mit Zf2n und 
Ok0 mit k#2n folgt als Raumgruppe eindeutig P2,/c- C&. Aus der pyknometrisch 
in DekaIin bei 20° gemessenen Dichte von (I), dPYk = 1.72 g/cm3, kann die Zahl der 
Formeleinheiten pro Elementarzelle 2 = 4, berechnet werden. Die rijntgenographische 
Dichte ergibt sich damit zu d, = 1.70 g/cm3. 
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Zur Ermittlung genauer Gitterkonstanten wurden die ersten siebzig Reflexe 
eines mit Kaliumchlorid geeichten Rontgen-Pulverdiagramms mit Hilfe der vorlauti- 
gen Werte fur u, b, c und p indiziert und auf der elektronischen Datenverarbeitungs- 
anlage CDC der EidgenGssischen Technischen Hochschule iu Zurich nach der 
Methode der kleinsten Fehlerquadrate verfeinert. 

Die so erhaltenen Werte fiir die Dimensionen der Elementarzelle betragen: 

a = 9.38f0.01 A 
b = 14.76kO.01 A’ 
c = 20.32 +0.03 A 

/I= 126.00fO.OP 

Eine vollstandige Kristallstrukturbestimmung ist vorgesehen. 
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