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spectant la longueur des liaisons fortes, les param&res 
bet  c devraient augmenter, b devenant 9,1/~ et c 13,3 A. 
(La variation de a serait n6gligeable, car la longueur de 
ce param&re est command6e par l'assemblage min6ral 

Br 
• . . \  / \ / ' . .  d 'unepart ,  etl 'empilement des 

Cu Cu 
groupements -CH3 d'autre part). Dans ces conditions, 
le volume de la maiUe devenant 485 A a, le coefficient 
de compacit6 tombe h 0,62. Ce r6sultat est h la limite 
des valeurs admises, et il apparait que la structure tend 
~t s'organiser selon un empilement pr6sentant le maxi- 
mum de compacit6, au d6triment de la r6gularit6 des 
longueurs de liaison; un 6quilibre s'&ablit entre ces 
deux tendances divergentes, conduisant ~t la structure 
observ6e dans CuBr. CH3CN. 
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ct-Cyanocinnamonitrile crystallizes in the monoclinic space group P21/c with four mokcules in a unit 
cell of dimensions a=9,38, b=4,01, c=22,14/~ and fl=93,5 °. The crystal structure has been deter- 
mined by the symbolic addition procedure and refined by the least-squares method. The final R value 
is 0.078 for .the 1526 observed reflexions. The molecule is characterized by two planar groups: the 
phenyl group and the dicyanoethylene group. The dihedral angle between these two planes is 11,5 °. 
Bond lengths and bond angles show that the molecular structure is less resonant than expected. 

Dans le cadre d'une 6tude g6n6rale des dinitriles 6thy16- 
niques de formule 

R: C~N 
 c=c( 

R2 C~--N 

entreprise par le groupe de Recherches de Physico- 
chimie Structurale de la Facult6 des Sciences de Ren- 
nes, nous avons d6termin6 par diffraction des rayons 
X la structure de l'ct-cyano-cilmamonitrile (Rx = C6Hs, 
R2=H),  principalement pour v6rifier, s'il y avait r6- 
sonance entre le noyau aromatique, la double liaison 
6thyl6nique, et les groupements nitriles. 

L'c~-cyano-cinnamonitrile a 6t6 pr6par6 au Labora- 
toire de Chimie Organique de M. R. Carri6, ~t la Facult6 
des Sciences de Rennes, par condensation du malonio- 
trile CHz(C-~--N)2 sur le benzald6hyde C6HsCHO suivant 
la m6thode de Brandon & Gardner (1957). Le produit 
obtenu a recristallis6 darts une solution d'alcool 6thy- 

lique. Son point de fusion se situe au voisinage de 85 °C. 
Les cristaux se pr6sentent sous la forme de minces 

aiguilles incolores, al lon#es suivant raxe b. Les para- 
m6tres de la maille cristalline et le groupe de sym6trie 
ont 6t6 d6termin6s h partir de mesures faites sur des 
diagrammes de cristal tournant et de Weissenberg, r6a- 
lis6s avec la radiation Ka du cuivre. La densit6 du 
cristal a 6t6 mesur6e par flottation dans des solutions 
de nitrate d'argent (Messager, 1966). Les r6sultats de 
l'6tude cristallographique sont les suivants: 

Syst~me monoclinique 
a=9,38 + 0,03; b=4,01 + 0,02, c=22,14+ 0,03 A 
fl=93,5 +_0,5 ° 
dines = 1,23 g/cc, dcalc= 1,23 _+ 0,02 g.cm -a 
V=833_+8A a, Z = 4  

Les extinctions syst6matiques sont: sur hOl, l = 2 n +  1 
et sur 0k0, k = 2 n +  1, ce qui correspond au groupe 
spatial P21/c. 
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D~termination de la structure 

(a) Mesures exp~rimentales 
Les mesures ont 6t6 effectu6es 5. l'aide d'un diffracto- 

m&re automatique 5. monocristal SECASI, muni d'un 
compteur proportionnel. Le cristal utilis6 a 6t6 us6 de 
faqon 5. obtenir un cylindre d'axe b. Les intensit6s des 
rayonnements diffract6s ont 6t6 mesur6es en 6quiincli- 
naison, puis corrig6es par le facteur de Lorentz-polari- 
sation et remises 5. une 6chelle absolue par la m6thode 
de Wilson. Aucune correction d'absorption n'a 6t6 
faite. Nous avons enregistr6 1526 r6flexions distinctes 
non nulles. 

(b) Ddtermination des phases 
Diff6rents essais d'interpr6tation des s6ries de Patter- 

son 5. 2 ou 3 dimensions 6tant rest6s infructueux, nous 
avons d6termin6 la structure par la m6thode d'addition 
symbolique (Karle & Karle, 1966). La liste des facteurs 
de structure normalis6s a 6t6 6tablie en utilisant les 
valeurs du facteur g6n6ral d'6chelle K et du facteur de 
temp6rature isotrope B d6termin6s par la m6thode de 
Wilson (K=0,523, B=4,07 A2). 

Dans le cas du groupe P21/c, le choix de l'origine de 
la maille s'effectue en attribuant 5. trois facteurs de 
structure appartenant 5. des classes d'indices conven- 
ables, une phase arbitraire (0 ou r0. (Hauptman & 
Karle, 1959). L'application de la relation de Sayre 
(1952) a permis, 5. partir des trois phases fixant l'origine 
et d'une phase symbolique suppl6mentaire (Tableau 1), 
d'obtenir les phases de 464 r6flexions sur 1526. L'attri- 
bution de la valeur 2zr au symbole a, a 6t6 guid6e par le 
fait qu'un grand nombre de ces phases 6tait exprim6/l 
la fois en fonction de l'origine et en fonction du sym- 
bole. Seule cette valeur r6alisait l 'accord entre ces 2 
d6terminations. Par la suite on a constat6 que sur les 
464 phases d6termin6es par le proc6d6 d'addition sym- 
bolique, 3 phases seulement se sont av6r6es inexactes. 
Des sections de densit6 61ectronique calcul6es pour ces 
464 r6flexions, ont fait apparaitre avec nettet6, tousles  

x 

N ~  

/ 

Fig. 1. S6rie diff6rence compos6e repr6sent6e en projection pa- 
rall61ement g la rang6e [010]. Les courbes de m~me niveau 
commencent/~ 0,2 e.A -3 et sont espac6es de 0,1 e.A -3. 

atomes de la mol6cule, 5. l'exception des atomes d'hy- 
drog~ne. 

Tableau 1. Liste des 4 rdflexions affect~es d'une phase 
arbitraire, utilis~es pour l'application de la m~thode d'- 

addition symbolique 

h k l Phase Module 
T 2 7 27r 3,86 
][ 2 1 2rr 3,56 
6 3 2 2;z 3,82 
1 1 3 a 2,95 

(c) Affinement de la structure 
La structure obtenue a 6t6 affin6e par la m6thode des 

moindres carr6s en latilisant le programme ORNL-TM 
305 (Busing, Martin & Levy, 1962). Dans une premiere 
6tape, les param~tres de position et les facteurs d'agita- 
tion thermique isotrope des atomes de carbone et d'a- 
zote ont 6t6 affin~s" l'indice r~siduel Res t  de 0,18 pour 
l'ensemble des observations non nulles. 

Dans une deuxi6me 6tape l 'introduction des facteurs 
d'agitation thermique anisotrope a conduit 5. une valeur 
de l'indice R de 0,12. 

Le trac6 d'une s6rie diff6rence 5. trois dimensions, 
portant sur la totalit6 des observations non nulles, a 
fait nettement appara~tre les 6 atomes d'hydrog~ne de 
la mol6cule (Fig. 1). Apr~s avoir relev6 leurs coordon- 
n6es (x,y,z) par application de la m6thode de Booth 
(1948) nous avons introduit ces atomes dans les cycles 
de calcul suivants, sans affiner leurs param~tres de po- 
sition ni leur facteur d'agitation thermique isotrope 
fix6 5. 4,0 A 2. 

Au cours des derniers cycles d'affinement, nous 
avons pond6r6 les observations 5. l'aide du sch6ma uti- 
lis6 pour les mesures diffractom6triques (Cruickshank, 
Pilling, Bujosa, Lovell & Truter, 1961): 

9 

Ces calculs ont 6t~ poursuivis jusqu'g ce que les varia- 
tions des param~tres des atomes lourds (C et N) de- 
viennent inf~rieures au quart des ~carts-type calcul6s. 

Tableau 2 (a). Coordonndes en fraction de maille avec 
ecarts-type correspondants ( × 10 4) des atomes de carbone 

et d'azote 

x y z 
C(1) -0,2648 (2) 0,4413 (4) 0,1163 (1) 
C(2) -0,2616 (2) 0,3041 (4) 0,1743 (1) 
C(3) -0,3836 (2) 0,1659 (5) 0,1955 (1) 
C(4) -0,5105 (2) 0,1639 (6) 0,1605 (1) 
C(5) -0,5164 (3) 0,3030 (7) 0,1034 (1) 
C(6) -0,3948 (2) 0,4406 (6) 0,0811 (1) 
C(7) -0,1442 (2) 0,5924 (4) 0,0888 (1) 
C(8) -0,0046 (2) 0,5951 (4) 0,1071 (1) 
C(9) 0,0939 (2) 0,7627 (5) 0,0702 (1) 
C(10) 0,0601 (2) 0,4376 (5) 0,1597 (1) 
N(ll) 0,1168 (2) 0,3087 (6) 0,2008 (1) 
N(12) 0,1723 (2) 0,8951 (6) 0,0400 (1) 
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Tab leau  2(b). Coefficients d'agitation thermiques anisotropes ( ×  10 ~) avec dcarts-type correspondants ( x  10 s) des 
atomes de carbone et d'azote 

~11 ~22 ~33 fl12 ill3 fl23 
C(1) 874 (21) 2985 (103) 168 (4) 74 (31) 10 (7) - 4 5  (15) 
C(2) 1034 (24) 4134 (116) 184 (4) 48 (38) 56 (7) 41 (18) 
C(3) 1259 (30) 5201 (134) 229 (5) - 6 4  (46) 160 (9) - 4 4  (22) 
C(4) 1057 (29) 5483 (148) 324 (6) -250  (45) 148 (11) - 4 5  (28) 
C(5) 970 (29) 8351 (196) 331 (7) -523 (56) - 4 5  (11) 90 (32) 
C(6) 991 (26) 6930 (164) 222 (5) -159  (44) -73  (9) 168 (24) 
C(7) 961 (23) 3312 (104) 169 (4) 32 (32) 24 (7) 1 (16) 
C(8) 985 (22) 2829 (101) 164 (4) - 149 (37) 32 (7) - 9 3  (15) 
C(9) 1010 (25) 4099 (116) 201 (4) -253  (38) 32 (8) - 9  (16) 
C(10) 940 (23) 4891 (133) 206 (4) -104  (38) 5 (8) - 1 2  (17) 
N( l l )  1282 (30) 10085 (193) 268 (5) 25 (56) -109  (10) 429 (24) 
N(12) 1229 (26) 7380 (148) 259 (5) -602  (47) 92 (9) 220 (20) 

La  va leur  f inale de l ' indice  r6siduel pour  les 1526 ob- 
servat ions n o n  nul les  est 0,078 (R p o n d 6 r 6 =  0,113). 
Les facteurs de diffusion a tomique  utilis6s sont ceux 
cit6s darts International Tables for X-ray Crystallog- 
raphy, (1962). Les Tab leaux  2(a), 2(b) donnent ,  pour  les 
a tomes  de ca rbone  et d 'azote,  les valeurs  des coordon-  
n6es a tomiques  et des coefficients d ' ag i ta t ion  the rmique  
avec les 6carts-type correspondants .  Le Tab leau  3 est 
re la t i f  aux coord0nn6es  des a tomes  d 'hydrog~ne.  Les 
facteurs de structure observ6s et calcul6s sont  ras- 
sembl6s dans  le Tab leau  4. 

T a b l e a u  3. Coordonndes en fraction de maille des 
atomes d'hydrog@ne 

tr(x) =4,I0-3 tr(y) = 7,10-3 tr(z) = 2,10-3 

x y z 
H(2) - 0,177 0,302 0,201 
H(3) - 0,382 0,065 0,235 
H(4) -0,595 0,064 0,179 
H(5) - 0,609 0,301 0,079 
H(6) - 0,399 0,542 0,043 
H(7) - 0,167 0,715 0,049 

Description de la structure 

(a) Description de la mol@cule 
Les longueurs  des l iaisons et les angles de valence 

sont  indiqu6s sur la Fig. 2. Ces m~mes valeurs  sont 

ttl2 

7 "-' 
0,94 1 01 C.9 

=1 I,.- '~ 

" 0,96 

Fig. 2. Longueurs des liaisons et angles de valence. 

rassembl6es dans  les Tab leaux  5(a), (b), avec les 6carts- 
type correspondants .  En ce qui  concerne  les a tomes  
d 'hydrog~ne  on a adopt6 c o m m e  erreurs sur les lon- 
gueurs C - H  et sur les angles C - C - H ,  les moyennes  des 
6carts-type calcul6s soit:  a ( d ) = 0 , 0 4  A, a(O)= 1,5 ° 

Tab leau  4. Liste des facteurs de structure observes et 
calculus ( ×  10) 
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T a b l e a u  4 (suite) 
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Le cycle a r o m a t i q u e  est p lan ,  aux  er reurs  exp6r imen-  
tales  pr/~s (p lan  rq). Ce  p lan  con t i en t  d ' a u t r e  pa r t  l 'a-  
t o m e  de c a r b o n e  C(7).  Les angles  de l ' h exagone  diff6- 
r en t  peu  de 120 ° ~t l ' excep t ion  de l ' angle  C ( 6 ) - C ( 1 ) - C ( 2 )  
(118,4°),  d o n t  l ' a t o m e  C(1) f o r m a n t  le s o m m e t  est li6, 

T a b l e a u  5. Longueurs et a:~les des liaisons 
(a) Longueurs des liaisons avec 6carts-type calcul6s (,~) 

Ecart-type 
Longueur calcul6 

C(1)--C(2) 1,398 0,003 
C(2)--C(3) 1,379 0,005 
C(3)--C(4) 1,380 0,007 
C(4)--C(5) 1,380 0,004 
C(5)--C(6) 1,385 0,006 
C(6)--C(1) 1,404 0,007 
C(1)--C(7) 1,450 0,006 
C(7)--C(8) 1,345 0,006 
C(8)--C(9) 1,438 0,006 
C(8)--C(10) 1,428 0,005 
C(10)-N(11) 1,147 0,005 
C(9)--N(12) 1,153 0,005 

T a b l e a u  5 (suite) 

(b) Angles de valence a~ec 6carts-type calcul6s (A) 

Angle 
C(6)-C( 1 )--C(2) 118,4 
C(I )-C(2)--C(3) 120,0 
C(2)-C(3)--C(4) 121,0 
C(3)-C(4)--C(5) 119,8 
C(4)-C(5)--C(6) 120,0 
C(5)-C(6)--C(1 ) 120,7 
C(2)-C(1)--C(7) ! 25,3 
C(6)-C(1 )--C(7) 1 i 6,2 
C(1)-C(7)--C(8) 130,4 
C(7)-C(8)--C(9) 118,8 
C(7)-C(8)--C(10) 126,7 
C(9)-C(8)--C(10) 114,5 
C(8)-C(10)-N(I 1) 177,3 
C(8)-C(9)-- N(12) 179,2 

Ecart-type 
calcul6 

04  
O4 
O3 
O4 
O4 
O3 
O3 
02  
02  
03 
04  
0,3 
0,2 
0,2 

c o n t r a i r e m e n t  aux  5 aut res ,  g un  a t o m e  de m a m e  poids  
C(7). Les l ongueu r s  Car-Car va r ien t  ent re  1,380 et 
1,404 A avec p o u r  va leur  m o y e n n e  1,388 + 0,005 A. D u  
fait  que  la pr6cis ion sur  les c o o r d o n n 6 e s  a t o m i q u e s  des 
a t o m e s  d ' h y d r o g ~ n e  est b e a u c o u p  mo ins  bonr.e ,  on 

~ x  

5 - . _  / 

c o .  

Fig. 3. 

\ 

\ 

f s  

Repr6sentation sch6matique de la structure. Projection 
parall6!ement b, !a rang6e [010], 
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observe des variations de longueur Car-H assez impor- 
tantes, entre 0,94 et 1,00 A. 

Les atomes du groupement C=C(C~--N)z sont copla- 
naires (plan zc2). En particulier, l 'atome d'hydrog~ne 
H(7) et l 'atome de carbone C(1) du cycle aromatique 
se situent dans ce plan z~2 du groupement dicyano- 
6thylSne. 

La longueur de la double liaison C(7)=C(8) (1,345 A) 
est 16g~rement suprrieure h celle de 1 6thyl~ne (1,33 A). 
En comparant les longueurs de liaison des deux radi- 
caux C-C-~--N it ceux du tetracyanorthylSne (Bekoe & 
Trueblood, 1964), on constate un raccourcissement des 
simples liaisons C-C et un allongement des triples liai- 
sons C~--N. Cependant 6rant donnre la prrcision sur ces 
valeurs, les variations sont faibles. 

~-cyano-cinnamonitrile trtracyanorthyl~ne 

C(8)--C(9) 1,438 + 0,006 h } 
C(8)---C(10) 1,428+0,005 j C-C 1,441+0,004 A 

C(9)----~N(12) 1,153 + 0,005 } 
C(10)~N(ll) 1,147 +0,005 C_v_-N 1,440+0,004 

Tableau 6. Equations des plans de la moldcule et 

C(1) 
C(2) 
C(3) 
C(4) 
C(5) 
C(6) 
C(7) 
I-I(2) 
H(3) 
H(4) 
H(5) 
H(6) 

distances des atomes ?t ces plans 

Equation du plan zq 
-0,0803 x+0,2739 y+0,1220 z= 1 

Equation du plan rc2 
--0,0476 x+0,2583 y+0,1636 z= 1 

Plan nl Plan ~ra 
-0,005 (11) A. C(1) -0,011 (13) A. 

0,007 (12) C(7) -0,000 (11) 
-0,001 (15) C(8) 0,020 (10) 
--0,005 (17) C(9) 0,007 (14) 

0,004 (16) C(lO) 0,016 (10) 
0,002 (13) N(ll) -0,016 (10) 

--0,001 (11) N(12) -0,016 (18) 
0,026 (18) H(7) - 0,020 (13) 

-0,019 (17) 
0,007 (20) 
0,014 (17) 
0,038 (20) 

La molrcule poss~de donc deux plans distincts zq et re2, 
dont l'angle dirdre a pour valeur 11°30'+ 15'. Leurs 
6quations ainsi que les distances des atomes h ces plans, 
sont indiqures dans le Tableau 6. Les plans zq et zrz ont 
en commun la liaison C(1)-C(7). Cette liaison s'rcarte 
de manirre significative de la direction C(1)-C(4) 
(L'angle C(4)-C(1)-C(7) a pour valeur 4°40'+ 15'). Sa 
longueur (1,450 A) se rapproche de la valeur observre 
pour le trtramrthylbenz~ne off la liaison Car--Cal a pour 
longueur 1,47 A (Kitaigorodskii, 1955). 

(b) Empilement des moldcules 
La Fig. 3 reprrsente la projection de la structure 

parallrlement h l'axe b. Sur cette projection on re- 
marque en particulier la disposition des groupements 
polaires par rapport aux axes cristallographiques. Ils 
se rrpartissent sur les bords de la maille parall~lement 

l'axe c. Stir la Fig. 4 sont reportres les distances inter- 
molrculaires infrrieures h 4 A" les 6carts-type calculrs 
sur ces distances se situent entre 0,012 et 0,005 A. Le 
Tableau VII donne les distances srparant les atomes 
de deux molrcules drduites par une translation de b. 

Le coefficient de compacit6 de la structure (0,71) 
(Kitaigorodskii, 1955) traduit une cohrsion molrcu- 
faire assez importante" on note en effet 29 distances 
C . . . C  ou C . . . N  infrrieures it 4 A et 8 distances 
C . . .  H ou N . . .  H infrrieures h 3 A. Les distances per- 
pendiculaires entre les groupements plans de deux mo- 
16cules superposres suivant b ont respectivement pour 
valeurs: d(zq...~z~) = 3,56 et d(rca.., zcl) = 3,36/~. Ces 
faibles distances peuvent expliquer la croissance des 
cristaux suivant cette direction. 

Interpr6tation cristaHochimique 

I1 apparait que la molrcule d'a-cyano-cinnamoni- 
trile possrde un caractrre rrsonnant moins prononc6 
que celui prrvu par les hypotheses de drpart. Cette di- 
minution relative de la conjugaison peut, en partie, 
s'expliquer par la drformation importante du groupe- 

Fig. 4. Dis:ances intermolrculaiees infrrieures ~ 4 A. Projection parallrlement ~. la ranlre [010]. 
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ment dicyano6thyl~ne, qui a pour effet d'61oigner l'a- 
tome d'azote N(11) de l 'atome d'hydrog~ne H(2). En 
faisant l'hypoth~se d'une mol6cule rigoureusement 
plane ayant des angles valenciels de 120 °, ces 2 atomes 
sont s6par6s par une distance inf6rieure/t 2 ~ .  Or le 
calcul montre que cette distance N(11). .  • H(1) (2,75 A) 
est 16g~rement sup6rieure 5. la somme de leurs rayons 
de van der Waals (2,7 A). Elle r6sulte de l 'ouverture 
des angles C(2)-C(1)-C(7) (125,3°), C(1)-C(7)-C(8) 
(130,4°), C(7)-C(8)-C(10) (126,7 °) et C(8)-C(10)-N(11) 
(177,3 °) ainsi qui de la rotation autour de la liaison 
C(1)-C(7) du plan d6termin6 par ces atomes avec le 

Tableau 7. Distances separant 2 mol(cules definies par 
(x,y,z) et (x, 1 + y,z) les atomes marquds d'un asterisque 

appartiennent gt Fun#( (x, 1 + y,z) 

C(1) . . . .  C(7)* 
C(2) . . . .  C(7)* 
C(3) . . . .  C(1)* 
C(3) . . . .  C(2)* 
C(3) . . . .  C(6)* 
C(4) . . . .  C(1)* 
C(4) . . . .  C(5)* 
C(4) . . . .  C(6)* 
c(5) . . . .  c(6)* 
c(8) . . . .  c(9)* 
c(8) . . . .  N(12)* 
C(9) . . . .  N(12)* 
C(10) C(8)* 
C(10) C(9)* 
C(10) N(12)* 
N(11) C(8)* 
N(I 1) C(9)* 
N( l l )  C(10)* 
N( l l )  N(12)* 

3,65 (2)/~ 
3,63 (1) 
3,60 (1) 
3,67 (2) 
3,85 (1) 
3,86 (1) 
3,67 (2) 
3,59 (!) 
3,68 (2) 
3,57 (2) 
3,62 (1) 
3,62 (2) 
3,61 (2) 
3,38 (1) 
3,63 (1) 
3,67 (1) 
3,62 (1) 
3,64 (2) 
3,99 (1) 

plan du noyau benz6nique. La d6formation de la mo- 
16cule est donc due 5. l 'encombrement st6rique de cha- 
cun des deux groupes plans la constituant. 

Les auteurs remercient Monsieur le Professeur R. 
Gay (Facult6 des Sciences de Bordeaux), qui, en met- 
rant 5. leur disposition toutes les ressources de son la- 
boratoire, leur a permis d'appliquer par programme, 
la m6thode d'addition symbolique. 
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Affinement de la Structure Cristalline du Formiate 
de Strontium Dihydrat6, Sr(HCOO)z.2H20 

PAR J. L. GALIGN~ 
Laboratoire de Min&alogie-Cristallographie, Facultd des Sciences, Place E. Bataillon, 34-Montpellier, France 

(Requ le 19 fOvrier 1971, revu le 16 mars 1971) 

The structure of Sr(HCOO)z.2H20, determined by Osaki has been refined by least-squares methods 
from X-ray diffraction data collected on a single-crystal diffractometer. The final R is 0.021 for 673 
reflexions. 

La structure cristalline du formiate de strontium dihyd- 
rat6 Sr(HCOO)z.2HzO a 6t6 d6termin6e par Osaki 
(1958) h partir de mesures photom6triques, par inter- 
pr6tation d'une projection de Fourier g6n6ralis6e. Cette 
structure n 'ayant  paN 6t6 affin6e, il nouN a paru utile de 
proc6der b. cet affinement, par la m6thode des moindres 
carr6s, 5. partir d'une nouvelle s6rie de mesures obte- 
nues sur un diffractom6tre 5. compteur. 

Mesures-corrections 

Les param6tres donn6s par Osaki ont 6t6 conserv6s 

a=7,332,  b=12,040, c=7,144 A, groupe spatial 
P212121 avec 4 motifs par maille. 

Le cristal utilis6 6tait une sphere de 0,3 mm de dia- 
m~tre, orient6e optiquement en lumi~re polaris6e sui- 
vant un des axes cristallographiques. Les mesur6e ont 
6t6 r6alis6es, sur un diffractom~tre Enraf-Nonius semi- 
automatique, avec la radiation Cu Kct et la m6thode de 
balayage 0/20. Les 673 r6flexions de 0 < 68 ° (limite m6- 
canique) ont 6t6 mesur6es; les corrections de Lorentz- 
polarisation et d'absorption ont 6t6 effectu6es, 5. partir 
des donn6es des International Tables for X-ray Crystal- 
lography (1959). 


