SINTESIS Y ESTRUCTURA CRISTALINA DEL Ba(NH);[Fe(CN)s] 3H,0

LUCRECIA MEDINA CORDOBA!, GUSTAVO A. ECHEVERRIA?, OSCAR E. PIRO?,
M. INES GOMEZ?

! Instituto de Quimica Inorganica, Facultad de Bioquimica, Quimica y Farmacia,
Universidad Nacional de Tucuman, Ayacucho 471, (T4000INl) San Miguel de
Tucuman, Argentina. mgomez@fbqf.unt.edu.ar

? Departamento de Fisica, Facultad de Ciencias Exactas, Universidad Nacional de La
Plata y IFLP (CONICET, CCT-La Plata), C. C. 67, 1900 La Plata, Argentina.

La capacidad de los grupos ciano para enlazar el centro de varios atomos se aplica en
complejos organometdlicos y de coordinacion para la sintesis de varios
supercomplejos o conjuntos moleculares y también en el campo de la quimica
supramolecular para la construccion de varias estructuras 1D, 2D o 3D [1-2]. Estos
compuestos son interesantes como intercambiadores de iones, tamices moleculares o
materiales para el almacenamiento de gases y como prototipo de los imanes
moleculares [3-5]. Asimismo, se ha reportado el uso de cianocomplejos como
precursores de catalizadores bimetdlicos heterogéneos y homogéneos, polvos
nanomeétricos y fotosensibilizadores [6,7].
En este trabajo se sintetizd, caracterizé y determind la estructura cristalina del
Ba(NH4)2[Fe(CN)6] 3H,0.
La sal mixta de bario se preparé mezclando soluciones de Nay[Fe(CN)s]10H,O, NH4CI
y BaCl,. El contenido de agua se determiné por analisis térmico (TGA y DTA). El
complejo resultdé ser un trihidrato y los grupos funcionales del cianocomplejo fueron
identificados por FTIR.
Las medidas de Difraccion de rayos X fueron realizadas en un difractometro Oxford
Xcalibur Gemini, Eos CCD diffractometer con una radiacién de grafito monocromada
CoKa (A=0,71073 A). Los datos fueron corregidos empiricamente empleando el
método de absorcibn multiescaneo implementado en CrysAlisPro (CrysAlisPro,
Oxford Diffraction Ltd., version 1.171.33.48 (15-09-2009 CrysAlis171.NET).
El Ba(NH,)2[Fe(CN)e] 3H,0 cristaliza en el grupo espacial Pnma con a= b = 7,3733(2),
c= 45,758(2) A y Z= 6. El Fe(ll) esta situado sobre un centro de inversion [distancia de
enlace Fe-C entre 1,919(4)-1,939(4) A, distancia C-N en el rango de 1,149(5)-1,164(5),
y los angulos de enlace Fe-C-N desde 177,5(3) a 176,6(3)°]. El cation Sr(ll) esta
situado sobre un plano espejo cristalogréafico (Cs) coordinado 8 veces en un antiprisma
cuadrado Arquimediano, sandwichado entre 2 bases casi cuadradas, rotada 45° una
respecto de la otra. Las esquinas a través de la diagonal de cada base cuadrada estan
ocupadas por moléculas de agua (sobre sitios C;) y &tomos de N de los cianuros.
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