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the c axis (Fig. 2). 
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Abstract. ZnI2.2CsHsN, monoclinic, P2~/c, Z = 4, 
a = 9.316 (7), b = 18.034 (9), c = 8.801 (7) A, fl = 
100.8 (1) °, V =  1452 ]k 3,D c =  2.18, D o= 2.18 (2) 
g cm -3, p~(MoKa) = 27.5 cm -~. The zinc atom is 
tetrahedrally coordinated. 

Introduction. Dans le cadre de l'&ude thermochimique 
des compos~s d'addition des halog~nures de zinc, 
cadmium et mercure avec quelques amines, un certain 
nombre de r+sultats ont +t+ obtenus (Le Querier, 1975). 

Peu de donn6es structurales ont &6 publi+es sur ces 
compos+s. Avec les amines aliphatiques, la mauvaise 
qualit6 des cristaux que nous avons obtenus n'a pas 
permis d'entreprendre des d&erminations de structure. 
Par contre, pour les composes d'addition avec les 
amines aromatiques, des ~tudes de structure ont d6jfi 
fait l'objet de publications. 

Des cristaux sont obtenus en laissant 6vaporer fi 
temp+rature ambiante la solution obtenue par action de 
la pyridine sur l'iodure de zinc. Ces cristaux sont en 
forme d'aiguilles de formule ZnI2.2CsHsN, en accord 
avec l'analyse chimique. 

Les diagrammes de Bragg, Weissenberg et Buerger 
ont permis de d&erminer le groupe de sym&rie et les 
valeurs approch~es des param&res cristallins que nous 
avons pr~cis~es/t l'aide du diffractom&re. 

Les intensit6s diffract6es ont &+ collect6es fi l'aide 
d'un diffractom&re automatique CAD-4 Enraf-Nonius 
avec le rayonnement Ka du molybd~ne (2 = 0,71069 
A) fourni par un monochromateur/l  lame de graphite. 
Les mesures ont ~t~ faites jusqu'fi l'angle de Bragg 0 = 
30 °. La mesure de trois r6flexions de contr61e toutes les 
heures a montr~ qu'il n'y avait aucune d6composition 
du cristal sous les rayons X. Les r6flexions ont &6 
corrig~es des ph+nom~nes de Lorentz et de polarisation 
mais nous n'avons pas fait de correction d'absorption 
(fir = 0,5). Sur 1720 r6flexions, seules 1120 satisfaisant 

au test I > 43(/) ont &+ utilis+es pour r+soudre et 
affiner la structure. 

Par les m&hodes directes de Germain, Main & 
Woolfson (1971), nous avons trouv6 les coordonn6es 
des atomes de zinc et d'iode. La m&hode de l'atome 
lourd a permis de localiser les deux atomes d'azote. 
Dans le reste de la maille cristalline, la densit+ 
+lectronique peu contrast6e, n'a pas permis de localiser 
les autres atomes. 

Entretemps, une d&ermination pr+cise de la structure 
de ZnC12.2CsHsN a 6t6 publi~e (Steffen & Palenik, 
1976). Les param&res des deux compos+s &ant voisins 
ainsi que les coordonn+es des atomes de zinc et 
d'halog+ne, nous avons utilis6 les coordonn~es des 
atomes du compos~ ZnCI2.2CsHsN pour affiner la 
structure de ZnI 2. 2CsHsN. 

Apr+s cinq cycles d'affinement avec des facteurs de 
temperature isotropes, nous avons obtenu R = 0,077 et 
R w = 0,082. 

Tableau 1. Coordonndes atomiques (x 104) 

Zn 
I(1) 
I(2) 
N(1) 
C(1) 
C(2) 
C(3) 
C(4) 
C(5) 
N(2) 
C(6) 
C(7) 
C(8) 
C(9) 
C(lO) 

x y z 

7793 (2) 1124 (1) 1996 (2) 
6472 (1) 28 (1) 2951 (1) 
9963 (1) 1727 (1) 3764 (1) 
8397 (14) 824 (7) -37 (15) 
7621 (18) 293 (I0) -943 (19) 
7957 (22) 102 (12) -2404 (22) 
9099 (19) 430 (8) -2862 (18) 
9931 (21) 971 (11) -1953 (22) 
9539(18) 1162(9) -517(19) 
6269(11) 1931 (7) 1190(14) 
4944 (17) 1758 (9) 547 (27) 
3866 (20) 2300 (15) -26 (42) 
4259 (24) 3008 (12) 46 (31) 
5618(23) 3199(11) 686(27) 
6643 (19) 2643 (9) 1257 (23) 
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Tableau 2. Distances interatomiques (A) et angles (o) 

Zn-I(1) 2,553 (2) I(1)--Zn-I(2) 120,32 (8) 
Zn-I(2) 2,551 (2) N(I)-Zn-N(2) 99,8 (5) 
Zn--N(1) 2,05 (1) I(1)--Zn-N(1) 108,2 (4) 
Zn-N(2) 2,06 (1) N(1)-Zn-I(2) 109,2 (4) 
N(1)--C(1) 1,36 (2) I(2)--Zn-N(2) 108,9 (3) 
C(1)-C(2) 1,42 (3) N(2)--Zn-I(I) 108,4 (3) 
C(2)-C(3) 1,34 (3) C(5)-N(I)-C(1) 119 (1,5) 
C(3)--C(4) 1,40 (3) N(1)-C(1)-C(2) 121 (1,5) 
C(4)-C(5) 1,42 (3) C(1)-C(2)-C(3) 119 (1,5) 
C(5)-N(1) 1,36 (2) C(2)-C(3)-C(4) 121 (1,5) 
N(2)-C(6) 1,30 (2) C(3)-C(4)-C(5) 118 (1,5) 
C(6)-C(7) 1,42 (3) C(4)-C(5)-N(1) 121 (1,5) 
C(7)-C(8) 1,33 (3) C(10)-N(2)-C(6) 118 (1,5) 
C(8)-C(9) 1,33 (3) N(2)-C(6)-C(7) 123 (1,5) 
C(9)-C(10) 1,41 (3) C(6)-C(7)-C(8) 118 (1,5) 
C(10)-N(2) 1,33 (2) C(7)-C(8)-C(9) 120 (1,5) 

C(8)-C(9)-C(10) 119 (1,5) 
C(9)-C(10)-N(2) 121 (1,5) 

Discussion. Une projection de la structure suivant la 
direction [010] est donn6e sur la Fig. 1. Les distances 
interatomiques et les angles calculus fi partir des 
param~tres finals figurent dans le Tableau 2. 

L'atome de zinc est approximativement au centre 
d'un t6tra6dre dont les sommets sont les deux atomes 
d'iode et les deux atomes d'azote des mol6cules 
de pyridine. 

Les atomes des molecules de pyridine ne s'6cartent 
pas de mani6re significative de leurs plans moyens 
respectifs d'6quation 

(I) -0 ,6163x  + 0,7085y - 0,3438z + 3,1618 = 0 

(II) -0 ,2624x  + 0,0666y + 0,9627z + 1,3443 = O. 

Ces plans sont presque perpendiculaires au plan 
moyen Zn, N(1), N(2), C(3), C(8) d'6quation 
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Fig. 1. Projection de la structure selon b. 

Les valeurs des coefficients d'agitation thermique 
isotropes indiquent une agitation des cycles de pyridine. 

L'affinement des coordonn6es atomiques et les 
facteurs d'agitation thermique anisotropes conduisent 
aux facteurs R = Z ]lFol - IFcl]/Z IFol = 0,035 et R w = 
[IF_, w(Igol -- IFel)/Z WlFol2] ~n = 0,040. Les facteurs de 
diffusion atomique pour Zn 2+, I-, N e t  C sont ceux de 
Cromer & Waber (1965). Nous avons tenu compte de 
la dispersion anomale pour le zinc et l'iode (Cromer, 
1965). 

Les coordonn6es atomiques sont rassembl6es dans le 
Tableau 1.* 

* Les listes des facteurs de structure et des facteurs d'agitation 
thermique anisotrope ont &6 d+pos+es au d6p6t d'archives de la 
British Library Lending Division (Supplementary Publication No. 
SUP 32552:6 pp.). On peut en obtenir des copies en s'adressant fi: 
The Executive Secretary, International Union of Crystallography, 
13 White Friars, Chester CH1 1NZ, Angleterre. 

(III) --0,7446x + 0,6675y + O,O002z - 6,2125 = O. 

En effet, les valeurs des angles entre ces plans sont: (I)- 
(III) = 89,20 et (II)-(III) = 98,67 °. Ces valeurs 
diff6rent sensiblement de celles trouv6es pour 
ZnC12.2CsHsN: (I)-(III) = 86,06 et ( I I ) - ( I I I ) =  
69,46 ° . 

La valeur ~lev6e de l'angle I ( 1 ) - Z n - I ( 2 )  (120,32 °) 
est similaire de celles publi6es pour des structures 
voisines: ZnC1 z . 2CsHsN (121,0°); dichloro (dim&hyl- 
2,9 ph6nanthroline-l,10)zinc(II) (121,2 °) (Preston & 
Kennard, 1967); dichloro bis-(m&hyl-1 t6trazole) 
zinc(II) (118,4 °) (Baenziger & Schultz, 1971); et 
ZnC1E.4CHaCsH4N (121,8 °) (Lynton & Sears, 1971). 

Quant aux distances des liaisons Z n - N ,  elles 
correspondent fi la valeur de celles publi~es pour des 
structures de complexes tbtra6driques du zinc (1,99 
2,10/k) (Baenziger & Schultz, 1971), et sont identiques 

celles obtenues par Steffen & Palenik (1976) dans le 
cas de ZnC12. 2CsHsN, qui valent en effet 2,046 (5) et 
2,052 (6)/k. 
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