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Table 1 Atomic Coordinates{ x 10*) and Equivalent Isotropic Thermal Parameters({A® x 10°)

utom X t 7z Uiegq) ulom, I Y 7 Uleqgl
ML) I6E9(1) 17221} 13200 11 37in X 11030t 6862(1) 1958{ 1) 321
Mn{1} 0 0 1} 48411 Mal2) 5000 0 5000 35010
5(1) 13331 1) - 16501) 2758110 72411 S124 — 437011 - 2822(1) - 11394 1) LU7itL)
3{3) - 24741 1) —443{ 1) 124401} FEIRN SI4} 20261011 ~465011) 4819111 D
5451 513201} 1805111 376811} 10511 516) 6102(1) - 1411} 260501} 790t
(1] 4588(2) 90312 122112) d4i1} Ni2) 4582123 165212) 152612) 53(1)
{3 2942(2} 51810 02112} 571 Nia) 265412} 255812) 141412) vt
N{5} 3350{21 217102 10812} 45111 NIiB) 362612) 1562(2) 153612) 55411
NiT) 2098{21 763007) 244412) 4511) Mg 107212) 659812) 3156(2]) 4801}
NG 1485(2} 7a802) LEETDS] 45111 N(1D) 87(2) GLOIL2) 1525812 rn
NIi1t) 172612} 362E02) 1848(2) 4611} N(121 17312) 7879(2) 18401(2) 47¢1)
NI13) 781(3) - 35(2) 1160(2) a0t Nil4) 63(2) = 146402) -11412) 6501}
N(15) - 110213 - 178121 55612) A Nil6} 365002) - 191(31) 471313 3311
N(171 485712) 1458121 4766(2) 51t N(18) 5151(3) = 16612} 3756(2) 811
Cort 525112) 1442(2} 998(2) 55011 Ci 5362(2) 2235(3) 1536{3 66(1)
Ci3) 427602) 19302} 67a{2) 57011 Cid) 3519431 - 18912) 931¢31 651 L)
CI5) 2563(3) 31THI3) 7333 93821 Cial 2663(3) 2795(3) 44{2) 70r1)
cr7 268504 27801 4] 121113} 94021 (8- 191513) 205313) 273913) Taild
Cio 240002 7293137 323312y 58(01) CL10! 169112) 71451(3) 364002} 60(1)
Cr11) 2676(2) 764413) 188512} 5401} CoL2y 2202102 7872(3) LDB8I2) 58011
Cil3 59(2) $348(12) 1100172 5411) Cild) 108812) 4942(2) 162113} 59411
(15} ~555(2) 6664102) 110212) 5201) C{l6}  —63512) T458(2) 1606(2) S4011)
CrL7t 1018(2} - §5(2) 1813(2) 511D C{138) ~ 15612) -2023(2) —54502) 489¢1)
Cirls) -1668(3)  -29602) 32912) shh C{20) 2985( 3 - 3173 4771i2) 57101}
C(n 4097(2) 2000 (n 43501210 37(1) C{21) 5554(3) - 86(2) 3286(2) S401)
anw) 3372102} =427(2) 2887(2) a2l
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Table 2 Selected Bond Distances(A) and Anglei®)
MNi(1}-N{1] 2 0583} Net 1)-ne 2 215203 N1 2 15513)
Ni{1)-Nt4) 2, 065{3) Nil1)-%(5) 2178130 Nl 1i-Mial 211913
Ni(2)-Ni17) 2,07213) W{21-N{8) 2012543t Nit21-N{Yi 2.16213)
N 2-NL1GY 2 Dadll) Ni{21-N111) 2, 16813) Nilt2)-N{12) 2. la23)
Mn(1i-N$13) 2 1974) Mn11-Xu01a) 212003 Mnf1)-M 15} 223009
Mni2).NI161 1213 Mat2-5¢1M) 1.24904) Mul2)-NOI8) 2226040
S(1-CL7) 1.636(41 SL-Ci1si L. 605i4) S{3-C19d l.63615)
S(4}-C(20) 1. 62315} SIS0-C211 L.a2i{5 S16)-C1221 L.al2{41
N{13)y-Ci17i 1 13315} Ni14]-C{1R) [ [45¢(5] NI15)-Ci19 1 133¢5}
N(16)-L1201} 1.13210.5) Nl -Ci21) 1 [42{5} MU1E-UL122) 1. 14515}
NEL)-Wu(L)-MN2) Bl 90iL1) NE1-NiLT) -3 Gu, 23113) Ni1)-Nit1)-14) 179 21012
NUL)-NiCEI-N(4) 179 20(1) NLTY-M(1 1N 5] Q5. 06LTLI NILI-MNilT)-NLa| 98, 22012
N{2)-Ni{I}-N(}) 163, 08{11) N2i-5a Li-MNid) 97.42(12) N(2[-N1l1)-N(51 8, 350010
K(2)Nil [)-N (&l 92 It N3-S Li-Nis) 99, 23013} NI3I-NiL1-N{5) 91, 20012
N{I-Nil1)-N(6! 93, 24(12) Nid)-Na{1}-H15) gL 51(11) N4 N T)-NLE) g1 148432
N{SI-Nil1)-N{A) la6ld 59111} NOT-Mii 2 -N18) 81 B8(I11Y NUTI-NI(2-NLY) 1. 78111)
N7 -Ni(2)-M4110) [?a. 95111 NEZH-NO2-N{) 9. 54{11) N1 N 21-N(12 Q8. L5011
MNIBI-NU2I-N1S) 163 17011) MG -Nil 20 -N{10) 9530 11) N(B)-Nd23-Ni11) an 331l
Ni8)-Ni¢2 -N(12} 95 15011} N(9)-Ml2)-N{I0) 101 11113 N9 -N1i2)-N(1T) B 93¢l1}
N(91-MNi{2)-N(12} 91 12¢11) NI1OT-Mil2)-N(1713} 21 63010} K{10)-Ma{2(-N1121 B0 881D
BOLTI-Ia(2)-MNi12t 6L 96111 N({13}-Mni{l1-N113] 18N, 012) N{13)-Ma(L)-N{144a an, B5{13)
N{13)-Mnl1)-N([5) 89. 761 16) NOL3)>-Mo{1}-NL114A) 89. 15(13) NI13)-Mn(1]-N1154) 90, 24{ 16)
Ni14)-Mn(1)-N{14A} 80 0¢2) L) -Muf 1) -NO L5} 38 J40{13) NI14)-Mn{[I-N115B1 oL e 134
NiT1Si-Mn(I1-NI1547 180043} N{16)-Mul2)-N{ (6B] 180.0 NULA-Mo{2)-N({7) 0. 961151}
NCIET-Mni{2}-N(17B) O O4(15) N 101 -Mn12)-2{18) Q2. 561161 N(16)-Mui2)-N{(4DB) B 44016}
NOE? ) -Mnd{2)-N{(7B) 180, 012) NUIT)-Mnt 2N 138) B7 B0U(3) MNOET)-Mnt12)-Wi{]1R8B) QL2 L5)
N8 )-Mri2)-N{IBB} 180. 0031 CLLE-NLT - (1) 108. 312) CLA)-N(23-Ni( 1) 107 i 1)
C(3)-N(i1-Ni(1) 107 6¢21 Cld-NI3 N 108, BI2) CIS)-N{4)-Ni (1) 109, 412)
Cl&)-N{5)-Ni(I) 107. 642} CLTY-Nid)-Na( 1} 108.9(2) CIBI-N{6)-Nil LI (OB, 0121
C(9)-NI7)-Ni(2) 107 742} COI0I-NIB)-Ni(2) 108, 8{ 2] CH1I-N{T1-NiL 20 107 6¢3}
C{12)-K(9)-Nif2) 108 112) CIL3)-NL10)-Na 2y 108. 2(2} CH14)-NO1L)-MNat2) 107, 342
C{15)-N{10)-Ni{2} 109, 112) ClI6)-N112}-Nil2) 108, 3{2} CLITI-MNIT30-Mnill 164 514}
Cl18)-N{14)-Mn(1) 141 113) ClL19I-M015)-Mni 1} 177.814) C120(-Nylal-Mn{2| (o2, 214)
C(ZET-N(17)-Mnl 2t 142 53] C{22p-M{18 1 -Mull) 148 &14) N{1A-Cul st 1?7 504
A -1 - -a+l, -+l

2N
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AC & #1 [ Ni{dien).):[ Mu(NCS).] « Ha0 (9143

Molecular structure of [ Nildien [, ]o[ Mr(NCS),] » H-0
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BL A 491 Ni(diea) s o[ MaiNCS )] + HoO 152 M HEFA A
Packing of [ Ni(dien)z);[Mn(NCS)e] « H:D in umit cell
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Synthesis and Crystal Structure of [Ni(dien)}.].[Mn{NCS):] ' H:O
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The crystal of [Ni(dien} 2] 2[Mn{NCS} s] - H20 was synthesized and the structure of its single crystal was
determined by X-ray diffraction. The crystal is monoclinic system, space group P2:/ ¢ with a =16, 544(3), &=

15.137¢2), c=17.334(3} A, B=99.90(1)°,

V=4276.3(12) A%, Z=4, D.=1.479 - em™",

M, =951. 55,

F{000) =1998, p=1.489mm™', R =0.0399. R.=0.0958. IR was also determined.

Keywords: thiocyanate diethylenetriamine

polynuciear complex crystal structure
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