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Structure Atomique de MgBr2.4C4H80 
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1, rue Victor Cousin, Paris 5e, France 

(Re~u le 20 ddcembre 1967) 

Crystals of the complex of MgBr2 with tetrahydrofurane (THF) are tetragonal: a=  7.84, c= 17"30/~; 
space group P42212. The unit-cell contains two MgBrz. 4C4H80. The structure consists of independent 
molecules of the complex with 6-coordinated Mg atoms each bonded to two Br atoms and four O atoms 
of the THF molecules. The O atoms lie slightly outside of the mean plane. The Mg-Br and Mg-O 
bond lengths are 2.625 and 2.16 A respectively. In the THF molecule, the two planes C(1)OC(4) and 
C(1)C(2)C(3)C(4) were found to make an angle of about 145 °. Three-dimensional data collected from 
Weissenberg photographs were used in the final least-squares refinement, with a different temperature 
factor for each atom. The final reliability index is 0.18. 

Les cristaux de bromure de magn6sium solvat6 dans 
le t6trahydrofurane (THF) se pr6sentent en plaquettes 
minces qui se d6composent en pr6sence d'air;  aussi, 
chaque manipulation a dfi ~tre effectu6e sous atmo- 
sphere d'azote et, pour l '&ude aux rayons X, chaque 
cristal a 6t6 introduit dans un capillaire en verre de 
Lindemann. La pr6paration de ce compos6, de formule 
MgBr/. 4THF, a 6t6 d6crite par P6rucaud, Ducom & 
Vallino (1967). 

Donn6es cristallographiques 

Les param~tres de la maiUe 616mentaire ont 6t6 obtenus 
sur des clich6s de cl"istal tournant et de Weissenberg 
r6alis6s avec la radiation Ks du cuivre (2= 1,541 A), 
/~ la temp6rature ambiante. 

Ces cristaux ont une sym6trie quadratique avec: 

a=7 ,84+0 ,02  et c = 1 7 , 3 0 + 0 , 0 4 A ;  

v =  1057 + 10 A 3 . 

La maiUe contient 2 unit6s formulaires; la densitd 
calculde de= 1,484 est en bon accord avec la densitd 
obtenue expdrimentalement: de,,p = 1,50 + 0,02. 

Le coefficient d'empilement de Kitaigorodski, dont 
la valeur est comprise entre 0,6 et 0,8 pour les cristaux 
organiques, est ici de 0,65. 

Les extinctions syt6matiques sont compatibles avec 
le groupe spatial P4z212 indiqu6 prdcddemment par 
Schroder (1966). 

Analyse structurale 

Les intensit6s des r6flexions Okl, lkl, 2kl, 3kl et 4kl ont 
6t6 mesur6es/~ l'aide d 'un microdensitom~tre int6grant 
('Flying-spot' Joyce) et selon la technique des films 
multiples. Les valeurs ainsi obtenues ont 6t6 corrig6es 
des facteurs de Lorentz et de polarisation. 

Les positions g6n6rales du groupe spatial 6tant de 
multiplicit6 8, seules les mol6cules de t6trahydrofurane 
peuvent se trouver en positions g6n6rales. 

La maille 616mentaire contient une seule mol6cule 
ind6pendante de THF,  ce qui constitue un cas parti- 
culi~rement favorable, le but de cette 6tude 6tant la 
connaissance de la configuration de la mol6cule de 
t6trahydrofurane. 

Les atomes de Mg et de Br, en positions particufi~res 
dans la structure, ont 6t6 localis6s imm6diatement 
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Fig. 1. La position de la mol6cule de t6trahydrofurane corre- 
spondant ~ l'hypoth6se de d6part est indiqu6e en pointill6s. 
La position finale de la mol6cule, apr6s affinements, est indi- 
qu6e en traits pleins. 
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d'aprb~s l'aspect de la projection de Patterson sur le 
plan (100). Mais, le fair que l'atome lourd soit en position 
particuli~re dans une structure d6pourvue de centre de 
sym6trie a rendu inop6rantes les m6thodes classiques 
(s6ries de Fourier, s6ries-diff6rences) pour la localisa- 
tion des atomes 16gers. Nous avons essay6 alors de 
d6terminer, au moyen d'un calcul (sur ordinateur 
61ectronique) bas6 uniquement sur des consid6rations 
d'empachement st6rique, l'hypoth~se de d6part la plus 
probable qui permette d'obtenir une convergence 
rapide vers la structure r6elle. Pour cela, un module 
de d6part a 6t6 envisag6" c'est un 6difice octa~drique 
centr6 sur l'atome de magn6sium et dont les sommets 
sont occup6s par les 2 atomes de brome en positions 
trans et par 4 atomes d'oxyg~ne appartenant chacun 
h une mol6cule de THF;  les positions correspondantes 
des atomes d'hydrog~ne des diff6rents groupements 
CH2 ont 6t6 calcul6es. La m6thode consiste, en faisant 
varier, entre certaines limites, la longueur et l'orienta- 

tion du vecteur Mg-O ainsi que l'orientation et la 
forme de la mol6cule de THF (les distances C-O et 
C-C restant constantes), h rechercher une disposition 

du paysage mol6culaire, dans le cristal, telle que les 
distances intermol6culaires H - H  minimales prennent 
des valeurs aussi 61ev6es que possible, ce qui revient 
minimiser syst6matiquement l'6cart moyen entre les 
distances intermol6culaires H-H minimales et maxi- 
males. Ainsi, ce premier essai tend ~ 6laborer une 
hypoth~se en tenant compte seulement de la r6partition 
dans la maille des atomes d'hydrog~ne. Le programme 
correspondant a 6t6 6crit en langage ALGOL et les 
calculs ont 6t6 conduits sur ordinateur C.D.C. 3600. 

L'hypoth~se de d6part ainsi obtenue a 6t6 affin6e 
en deux temps: 

Tableau 1. Paramdtres atomiques 

x y 
Mg 0 0 
Br 0,2368 0,2368 
O 0,1505 -0 ,1375 
C(1) 0,2265 - 0,0495 
C(2) 0,3625 - 0,1840 
C(3) 0,2800 -0 ,3480 
C(4) 0,1175 -0 ,3170 

Z 

0 
0 

- 0,0840 
- 0,1465 
-0 ,1700 
-0,1375 
-0 ,0880 
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Fig.2. Projection de la structure sur le Nan (001). 
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(a) Nous  avons tent6 un premier essai h l'aide d'un ments de 1'6difice structural. Ainsi,  ce programme, 
programme de moindres carr6s 6crit de fagon h per- 6labor6 par M.Val l ino ,  nous a permis de conduire 
mettre de conserver, au cours de l'affinement, certains l'affinement en consid6rant, dans un premier temps, 
rapports fondamentaux existant entre diff6rents 616- la mol6cule de T H F  de d6part c o m m e  un solide ind6- 

Tableau 2. Distances interatomiques et angles de liaison 

O - - C ( 1 )  1,41 A C(1)-C(2) 1,545 A 
O - - C ( 4 )  1,43 C(3)-C(4) 1,545 

C(2)-C(3) 1,543 

Mg--O C(1) 120 +__ 0,5 ° O ~ C ( 1 ) - C ( 2 )  99 _+ 0,5 o 
Mg--O C(4) 115 + 0,5 O--C(4) -C(3)  93 + 0,5 
C(1)-C(2)-C(3) 103 + 0,5 C ( 1 ) - O ~ C ( 4 )  122 __. 0,5 
C(2)-C(3)-C(4) 112 +_ 0,5 

Tableau 3 .  Facteurs de structure observds et calculds 

H K L OB." .FRVF CALCULE 

: : :  2 . . . . . . .  
59 ,71  7~, . ]4 

54 ,6 . ]  4 / , 3 . ]  
0 0 12 59 .79  59 ,48  

• 6 11.83 12 ,62  
0 0 18 4 ,21  7 ,34  
0 0 20 7 ,75  7 .50  
0 2 0 86 ,85  111,4.] 
0 4 0 46 ,59  42 ,80  : 6 ~ . . . . . . . . . .  

8 26 ,~5  . ]0 ,7~ 
0 2 2 68 ,88  68 ,49  

8 27 ,82  28 .09  
0 2 4 52 ,98  41 ,75  
0 4 4 79 ;0 . ]  74 ,78  

6 4 30 ,67  28 .21  
8 4  22 ,39  21 .94  

0 2 6 55 ,09  51 ,08  
0 4 6 80 ,04  74 ,02  

6 17 ,39  17 ,71  
0 2 8 . ]3 .81  34 ,00  
0 4 8 49 ,28  53 ,95  

6 8 24 ,87  2~ ,29  
8 8 18 ,17  11 ,33  

0 2 10 31 ,22  24 ,04  
O 4 10 25 .56  20 ,18  

6 10 12 ,55  1 ~ , 2 1  
8 10 13 ,90  16 ,75  

0 2 12 26 ,00  24 ,66  
0 4 12 17 .15  17 .86  

6 12 4 ,23  6 ,15  
14 21 ,12  16 .20  

0 14 21 ,77  21 .29  
6 14 6 ,5 . ]  4 .13  
2 16 8 ,88  6 ,19  

0 4 16 18 .46  10 ,64  
0 4 18 9 ,40  12 ,69  

H X L 5 OgSERVE CALGULE 
2 3 1 . ] ,06  11 ,57  
2 3 6 . ] ,24  7 ,15  g ~ . . . . . . . . . .  

8 . ] ,59  4 ,04  
2 3 9 14 ,65  l Z , 21  

= 33 . . . . . . . . . .  15 12 12 ,08  ~ ,02  

33 . . . . . . . . . .  4.86 4 .32  15 
2 4316  . . . . . . . .  

29 ,89  2~ ,02  
2 4 4 29 ,62  27 ,34  

18 ,50  16 ,00  
2 4 10 22 ,31  11 ,78  

4 12 7 ,58  6 ,10  4 1; . . . . . . . .  
11,0 . ]  8 , 5 0  5 : ; ~ o,8 . . . .  1 

1 5 ,75  4 ,e l  
2 5 12 7 ,50  6 ,47  
2 6 2 24 .2 . ]  27 ,64  
2 6 3 4 ,24  1 ,74  
2 6 4 22 ,24  2Z .92  
2 6 5 9 .66  2 .81  

6 6 23 ,84  18 ,65  
2 6 7 4 .30  4 ,07  

6 8 20 .08  17 ,36  
2 6 10 1 7 , 1 9  1 7 , 6 0  
2 6 12 12 ,06  10 ,46  
2 6 14 7 ,01  6 ,48  
2 8 2 12 ,85  9 ,65  
2 8 4 11 .21  1 ,07  

4 ,91  7 ,60  

4 . . ]8  4 . 89  
2 7 3 13 .84  11,49 
2 7 4 4,36 ~.10  
2 7 5 10 ,64  1~ .90  
2 7 6 . 4 . 30  2 ,99  

7 7 13,41 1.~, 77 
7 8 4 .15  2 .57  

2 7 9 9 ,00  9 ,02  
7 10 . ] .80  1 ,53  

2 7 11 8 .15  6 ,28  
9 1 3 ,24  ~ ,24  

2 9 .] 3 . 13  6 ,41  
2 9 5 2 .90  4 ,66  

2 ~ 22 ,74  16 ,99  25 .73  19 ,94  

. . . . . . . . .  : ~ 77 . . . . . . . . . .  6 21 4 .20  1 ,0 . ]  20 ,62  16 ,17  
23 . . . . . . . . . .  : : : . . . . . . . . .  

3 10144 1 0 , 8 7  14 ,12  11 ,90  
4 3 ,26  ~ ,58  0 .] 9 3 , 72  ~ ,57  

;3 4 , 25  2 ,25  
1 4 2~ ,19  21 ,10  0 5 9 1. ] .06  12, . ]6  

, 21 . . . . . .  2~ o 1 ~ 21,1 . . . . .  

11 9 ,99  10 ,46  
2 5 22 .56  16 ,51  0 1 13 15 ,02  16 .52  
4 5 6 7 . . ]5  6 , 47  0 3 13 4 ,39  5 ,09  
3 8 ,37  7 ,14  
5 6 4 ,05  3 ,76  ° 5 13 12 ,41  9 ,67  

7 6 .48  2 .65  0 4 21 .52  24 ,52  

2 9 10 ,39  10 ,70  12 15 . . ]8  14 ,48  
4 9 8 ,10  ~ ,13  2 0 14 11,40 9 .51  
1 10 . ] ,48  a .64  2 2 0 40 ,41  4'),.50 
3 10 ,S.91 2 .27  2 3 0 16 .82  l d , 28  
5 .10 4 ,4 . ]  b ,49  ~ 4 ~ 23 ,77  17 ,03  
7 10 4 ,08  2 ,89  ~ 14 ,49  11 ,96  

4 11 4.~. ]  Z ,83  10 ,74  ~ , l U  
. . . . . . . . . . .  , 8 o . . . . . . . . .  

0 ~ 12 4 .27  3 ,17  1 23 ,96  d .42  
12 4 ,46  1 ,71  2 1 4 11 ,56  11 ,94  

0 2 13 4 ,27  7 ,43  2 1 5 12 .13  10 .67  
4 13 4 .47  ~*,08 2 1 6 19 ,37  20 ,12  

0 1 14 4 ,34  1 ,13  2 1 7 6 ,05  10 ,21  
3 14 4 ,47  3 ,18  2 1 8 11 .95  11 ,60  

o 5 1  . . . . . . . . .  : : 21 . . . . . . . . .  

1 6 1 .41  1 ,04  5 15 ,84  1;~,96 
0 I 11 34 ,84  46 ,54  2 2 6 37 ,88  . ]>°97 

13 .34  14 ,84  2 2 7 .],OB ~ ,13  
0 5 1 16 .96  21 ,81  2 2 8 28 .98  2d ,23  

2~ 1~ .66  16 ,47  2 2 10 ~2 .29  26 .56  

3 .3 19 ,48  17 ,93  14 18 ,~3  1~ ,26  
O ~ 33 27 ,70  2~ ,68  2 2 16 4 .29  10 ,64  

0 53 5 6 ,72  b , l l  3 12 ,23  b ,96  
5 . ]8 ,~7 3~ ,13  2 3 3 22 ,75  2,~, 74 

7 5 15,45 17 ,29  2 3 4 2 ,94  ~ ,21  

3 23 0 21 .86  14 ,44  
0 10 ,27  12 ,88  

3 4 0 17 ,25  18 ,9~  

8 ,36  8 .82  
3 S 0 8 ,10  1 1 , 1 6  

] : 23 . . . . . . . . .  6 ,88  12 ,11  
3 0 4 10 ,13  1 ; , 50  
3 0 5 4 ,05  4 .64  
3 0 6 4 .50  ~ ,43  
3 0 7 18 ,69  l b , 16  
3 0 11 9 ,32  9 , 4 3  : . . . . . . . . . .  

13 4 ,16  3 ,87  
3 0 14 4 ,25  2042 

16 4 ,17  4 .23  
0 1; . . . . . . . .  
1 49 ,63  59 ,48  

3 2 1 19 ,73  18 ,66  

I I I 4 ° "  . . . . . .  9 .35  4 .72  
3 5 1 29 ,99  2 : ) ,55  
3 6 1 11 .83  9 ,32  
3 7 1 23 ,21  17 ,80  
3 9 1 15 .10  6 ,67  
3 1 2 9 ,10  9 ,94  

23 g . . . . . . . . .  16 ,20  13 ,19  

4 22 . . . . . . . . .  8 , 58  ~ ,58  
3 6 2 12 .58  14 ,67  

8 2 11 ,03  9 .82  

28 ,65  27 ,92  

12 ,30  7 ,97  
3 5 3 28 .79  27 ,38  
3 6 3 13 ,32  11 ,47  

9 12 ,21  11 .11  
3 1 4 13 ,88  1 3 , 1 6  
3 2 4 7 ,30  .~,77 

] . 16  4 ,07  
.] 6 4 16 ,40  14 ,59  

4 .12  
33 ; : . . . .  9 . 24  11 ,60  ~ 21 ; . . . . . . . . . .  

16 ,11  13 ,61  
.] 3 5 36 ,12  . 3~ ,08  

1 6 , 4 8  1~ ,00  
Z 7 ~ ~ ,  ~6 1 ~ 1 2  

1 1 , 1 2  1 5 , 8 6  
2 2 6 8 ,08  8 ,41  

• ] ,4 : . . . . . . . . . .  409 4 ,89  
3 6 6 14.15 8 ,96  
3 7 6 9 ,14  8 ,86  
3 8 6 9 ,78  9 ,28  
3 1 7 28 ,00  30 ,40  ~ ~ ; . . . . . . . .  

39 ,02  3 ; ' , 79  
3 5 7 28 ,82  21 ,97  
3 6 7 17 ,05  11 ,38  

1 . 8 8  4 ,47  

] I t . . . . . . . .  9 ,70  7 ,31  
3 6 a 4.24 6.43 
3 8 8 6 ,61  7 .82  

1 1 , ~ 4  1 4 , 3 6  
3 3 9 23 ,05  19 ,76  

5 0 17 ,04  14 ,80  ~ ~ : . . . . . . . .  
15 ,42  7 ,99  

I 21 . . . . . . . . . .  10 3 ,79  4 ,42  
33 5 10 8 .53  4 ,64  

8 10 5,16 7 ,84  
3 1 11 25 .83  2~ ,62  

23 . . . . . . . . . . . .  
11 11 ,69  l ~ , 4b  

3 7 11 8 ,10  ~ .71  

12 4 ,13  7 .90  
3 4 12 4 .26  7 .35  

13 21 .31  17 .50  

13 7 ,94  U.42 

I ; . . . . . . . . . .  14 4 .25  7.75 
3 1 15 4 .25  8 .57  
3 2 15 4 .22  7 ,71  
3 3 15 7 .12  9 ,53  
3 5 15 6 .89  7 ,47  

] I . . . . . . . . . .  17 7 .37  ~ ,05  
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Tableau 3 (suite) 

H K L OaSE~V¢ C*LCUL~ 4 3 a ? . 4 4  1 1 . o l  
4 0 9 ? . t z  0 . 6 6  
* 3 11 4 . 0 6  ~ . 3 ~  
4 3 12 lZ.94 U . 4 b  
4 3 13 5 . / 4  1 .4~  
4 4 2 5 0 , 3 9  41.27 

4 1 0 2 0 . 9 3  2 0 . 6 8  4 4 4 3 7 . 1 3  3 0 . 6 7  
4 2 0 29.95 2.~.00 4 4 6 22.61 2~.6~ 

: I g . . . . . . . . . .  , . . . . . . . . . . . .  5 % 9 0  4 ; . 80  4 4 lO 3 4 . ~ 5  Z ~ . ? 4  
4 ~ o 1 .6~ ,  l z . 1 3  4 4 z2  z ~ . a ~  ~o .os  
4 6 0 20,44 2 0 . Z 9  4 14 I :t'. t~' I t . 4 7  
4 7 o 8 . 8 7  9 . 3 6  4 4 ~.6 8 . 5 2  / , 6 9  
4 0 o 1 9 , 2 0  1 0 . ~ 0  4 5 1 2 ~ . 4 5  ~ L . 9 3  

4 o 2 20.43 4 ~ . 5 0  4 .5 0 20.97 16.66 
4 0 4 50.67 5 V . ~ 9  4 5 4 12.76 1 1 . 0 6  
4 0 6 60.12 5¢$.69 4 5 5 1 2 . 2 9  14,40 
. . . . . . . . . . . . .  o ~ ~ ......... 
4 o lO  2 3 . 6 3  2 0 , 1 5  4 1 4 . b 8  1'~. o6 
4 0 12 19 .91  1 4 , 1 6  4 .5 8 4 , 0 9  ~ , 1 7  
4 o 14 2 6 . 9 6  l b . 8 5  4 5 9 1 6 . 3 3  1 ~ , 7 2  

4 o 16 2 0 . 3 7  1 5 . 1 V  4 5 10 4 , 0 3  ~ . 4 b  
4 o 18 1 2 . o 4  I g , O b  4 5 11 9 . 6 5  ~ , 7 6  

4 i 3 l O . 0 9  1 3 . 7 6  4 5 13 ~ . 0 ~  ~ , 3 9  
4 1 4 7 . 3 3  0 . 4 b  4 6 2 2 4 , ~ 2  1~ .47  
4 1 S 1 9 . 3 4  1~=23  4 6 4 1 6 . 8 7  14 ,17  
4 ~. 6 I ~ . o9  16.o~ 4 6 6 l Z . Z o  v . ~  

4 6 8 13 ,14  a.9o 4 1 7 1 ~ . 9 7  1 ~ . 9 4  
4 i 8 1 ~ . 4 8  Zb . O~  4 6 ~0 1 0 . ~ Z  V . l a  
4 1 9 1 4 , 8 1  V ,43  4 b 12 ~ , 7 1  7 .16  
4 1 ~-o 9 . 7 7  ~ . 9 3  4 6 14 ,$ .69  3 . 4 7  
4 1 i s  4 7 1 1 0 . 1 ~  l e . 4 ~  ~.65 / . 2 4  

44 g 42 . . . . . . . . . .  4 4 77 32 . . . . . . . . .  
41.26 36.9~ 3 . 9 2  ~.96 

, 22 ~ .......... 4 . . . . . . . . . .  

4 1o 21 ,10  1~ , . 90  4 a a z~ .~4  
4 12 5 , 7 4  ~ , 2 3  4 1~ .14  
4 2 14 4 . 0 5  ) , 4 0  8 4 17.77 13 ,00  
4 2 16 3.70 4 . 4 9  4 8 6 18 ,31  1¢'. 73 
4 ~ 1 ~ , 6 1  ~ , 4 2  4 8 8 1 4 , 4 9  1 ~ . ~ 9  
4 3 2 11 ,70  11 ,47  4 8 l o  6 . 6 3  d,O0 

4 1 3 , 8 1  11,~)3 4 9 ? ~ . 1 4  ~ . 3 1  
4 3 5 5 . 6 5  ~ . 5 ~  4 9 3 V . 3 8  1 1 . 8 6  
4 3 6 1 ~ , 4 4  1'~, 77 4 9 • 5 . L ~  3 .01  
4 3 7 3 . 5 7  .~.48 
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Fig. 3. Projection de la structure sur le plan (100). 

formable. En trois it6rations le facteur de d6fiance R 
s'est abaiss6 de 0,325 5. 0,235. Au cours d'une seconde 
s6rie de trois it6rations, nous avons donn6 5. la mol6cule 
de THF la possibilit6 de changer de forme en consid6- 
rant seulement l'ensemble [C(1)-O-C(4)] comme un 
solide ind&ormable et en fixant par ailleurs la longeur 
de la distance C(2)-C(3); le facteur R s'est abaiss6 
0,228. 

(b) Enfin, nous avons proc6d6 ~ un affinement plus 
g6n6ral en lib6rant tous les atomes et en affectant 5. 
chacun d'eux un facteur de temp6rature individuel; le 
facteur R atteint alors 0,18. I1 est h remarquer qu'au 
cours de ce dernier affinement les distances (2-0 et 
C-C 5. l'int6rieur du cycle n 'ont  pas vari6 de plus de 
0,003 A. 

La Fig. 1 permet d'appr6cier le d6placement de la 
mol6cule de THF au cours des affinements. 

Description de la structure 

Dans cette structure, l 'atome de magn6sium hexa- 
coordin6 est li6 g deux atomes de brome et 5. quatre 
atomes d'oxyg~ne appartenant chacun 5. une mol6cule 
de THF. Les distances observ6es sont les suivantes: 

Mg-Br 2,625 + 0,025 A 
Mg-O 2,165+0,015 

Les param~tres atomiques sont consign6s dans le 
Tableau 1. Les Figs. 2 et 3 repr6sentent les projections 
de la structure respectivement sur les plans (001) et 
(100). 

Dans l'6difice octa6drique les atomes de brome sont 
en positions trans. Les atomes d'oxyg~ne ne sont pas 
co-planaires; l'6cart au plan moyen, pour chaque atome 
d'oxygbne, est de + 0,072 ,~. 

Les trois liaisons O-C(1), O-C(4) et O-Mg sont 
situ6es dans un m~me plan; pour l 'atome d'oxyg~ne, 
l 'hybridation des orbitales est donc de type sp 2. 

Les 4 atomes de carbone de la mol6cule de THF  
sont situ6s dans un m~me plan. L'angle des normales 
aux deux plans d6termin6s par les atomes OC(1)C(4) 
et C(1)C(2)C(3)C(4) est de 39 °. Les distances et les 
angles relatifs ~ la mol6cule de t6trahydrofurane sont 
relat6s dans le Tableau 2. Ainsi, nous concluons h la 
nonplan6it6 du cycle de la mol6cule de t6trahydro- 
furane. 

Les distances entre atomes de carbone appartenant 
5. des mol6cules diff6rentes de t6trahydrofurane sont 
toutes sup6rieures 5. 3,57 A. 

La coh6sion de l'6difice cristallin est due aux con- 
tacts de van der Waals entre atomes d'hydrog~ne 
appartenant h des 6difices octa~driques diff6rents. 
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