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Table 4. Fract ional  coordinates,  thermal  parameters  
(~2) and  their e.s.d. 's in the three different space groups 

(red InCl) 

Cmcm C2cm Cmc2~ 

In x 0.0 0.0 0.0 
y 0.38811(8) 0.38815 (8) 0.38806 (8) 
z 0.25 0.25 0.25 

CI x 0.0 0.001 (4) 0.0 
y 0.15475 (31) 0.1549 (4) 0.1551 (3) 
z 0.25 0-25 0-234 (9) 

In U~t 0.0813 (9) 0.0820 (9) 0.0810 (9) 
U22 0.0625 (7) 0.0630 (7) 0.0624 (7) 
Us3 0.0708 (8) 0.0707 (7) 0.0711 (8) 

2UI2 0"0 --0"0154 (45) 0"0 
2U23 0.0 0.0 0.009 (6) 
2U31 0.0 0.0 0.0 

Cl Ui, 0.066 (2) 0.068 (2) 0.066 (2) 
U22 0.063 (2) 0.065 (2) 0.063 (2) 
U33 0-093 (2) 0-093 (2) 0-086 (7) 

2U12 0.0 --0.045 (13) 0.0 
2U23 0.0 0.0 -0.007 (16) 
2U3t 0.0 0.0 0.0 

R(%) 4.31 4.25 4.27 
Rw(%) 5.19 5.07 5.11 
Number of 10 13 13 
parameters 

Table 5. Distances in red InC1 (A) 

ln-Ci 0,y,k 2.875 (5) 
i t .. 3 3.205 (2) 
I I ,, t 3.910 (4) 

CI-Cl 0,y,~ 4.242 (2) 
l,y,¼ 4.689 (4) 
0,~, 3 4.476 (7) 
i i , 3 3.937 (5) ~,Y--Y,:i 

In-In O,y,4 s- 4.242 (2) 
1,Y,¼ 4-689 (4) 
O,l-y,] 3.619 (3) 
I I ., 3 4-645 (3) 3, Y-Y, :t 

The distances between In and C1 a toms are given in 
Table 5. 

Discussion. Our investigations have confirmed that  
yellow InCl  has indeed the deformed rock-sal t  structure 
as was determined by van den Berg (1964, 1966). 
This is a unique structure, which will be the subject of  
further investigation. We have also shown that  red InC1 
has the so-called fl-TlI structure (B33).  This structure is 
also found in TlI (Helmholz,  1936), InI (Jones & 
Templeton,  1955), InBr (Stephenson & Mellor, 1950) 
and in thin films of  TIBr and T1CI (Ungelenk,  1963). 
The B33 structure can hypothet ica l ly  be derived from 
the rock-salt  structure (B1) by shearing double-layers 
of  anions and cations perpendicular  to a fourfold axis 
(van Arkel, 1961; Ungelenk,  1963). Since yellow InCl 
has a deformed B1 structure and red InCl  has the B33 
structure this shearing of  double layers is a possible 
mechanism of  the phase transi t ion between yellow and 
red InCl. A further investigation of  both yellow and red 
InC1 and of  related structures is already in progress. 
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Structure du Dichromate d'Argent: Ag2Cr207 

PAR A .  D U R I F  ET M .  T .  AVERBUCH-POUCHOT 

Laborato ire  de Cristallographie, C N R S ,  166 X, 38042 Grenoble C E D E X ,  France  

(Re¢u le 28 mars 1978, aceeptd le 5 juillet 1978) 

Abstract. Ag2Cr20 7, triclinic, P i ,  a = 6 .968 (5), b = 
7 .148 (5 ) ,  c = 6 . 5 4 4 ( 5 )  /k, a = 110 .82(3) ,  fl = 
96- 11 (3), y = 91.05 (3) °, Z = 2. The crystal  structure 
has been determined from 2920 independent  reflexions. 
The final R value is 0 .037.  Distorted AgO 6 oc tahedra  
link Cr20  7 groups in a three-dimensional  way. 

Introduction. Les cristaux de Ag2Cr2OT, qui se pr6sen- 
tent sous la forme de poly6dres quelconques rouge 
brique fi 6clat m&allique, sont pr6par6s de la faqon 
suivante:  on verse lentement dans une solution dilu6e de 
t r ipolychromate  d ' a m m o n i u m  [(NH4)2CraO10] une 
solution dilu6e de nitrate d 'argent  jusqu 'a  persistance 
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Tableau 1. D~pouillement d'un d iagramme de poudre 
du dichromate d'argent 

h k l  de d o I h k l  d e d o I 

00 1 6,04 6,04 7 2 1 0 2,987 2,985 I 97 
0 1 i 5,59 5,60 25 120 2,925 2,922 ! 

I i0  4,93 4,94 13 2 J 1 2,850 t 2,848'/ 
1 10 4,65 4,65 9 201 2,8431 97 
1 1 1 4,49 4,48 6 1 1 2 2,810 2,810 
I 0 1 4,28 4,29 2 0 2 :~ 2,795 2,792 
0 1 1 3,83 3,84 12 1 0 2 2,647 2,644 48 

1 1 3,52 3,52 6 0 2 1 2,546 2,551 4 
0 2 [  3,49 3,49 16 [21  2,468} } 
2 0 0  3,44 3,44 28 221 2,466 2,469 33 
0 2 0  3,32 3,32 5 2 2.0 2,464 
201  3,17 3,16 156 211 2,428/ | 

2,429 6 121 3,10 3,10 173 202  2,427 
0 0 2  3,02 t 3,02/ 1000 112 2 ,391  2,391 10 
21 ~ 3,02j J 220  2,323~ / 2,318 10 

1 2 1 2,316 

d 'un louche blanc. La  liqueur obtenue est filtr~e puis 
abandonn~e ~ temp6rature  ambiante.  Au bout de 
quelques heures appara issent  les cristaux du dichrom- 
ate d 'argent .  

Le Tableau 1 donne le d6pouillement d 'un 
d iagramme de poudre de ce compos6 effectu6 ~. vitesse 
lente [~o (0) m i n - l l / l  l 'aide d 'un  diffractom&re Philips 
Norelco utilisant la longueur d 'onde du cuivre K~t~t 2. 

La  maille obtenue apr6s affinement par  moindres 
carr6s de ces donn6es [a = 6,946 (2), b = 7,127 (2), c = 
6,523 (2) A, ,t = 111,03 (5), ~' = 96,41 (5), 7 = 
90,83 (5) °, D x = 4,74 g cm -3] diff~re l~g6rement de 
ceUe obtenue au di f f ractom&re automat ique  (voir 
Abstract).  

Le cristal utilis6 &ait un poly6dre f faces multiples 
dont le d iam&re moyen &ait de l 'ordre de 1~ mm. Les 
mesures ont &6 effectu6es /l l 'aide d 'un di f f rac tom&re 
automat ique  Philips P W  1100 entre 3 et 30 ° (0) ~. la 
longueur d 'onde de l 'argent (0,5608 A). Chaque  
r6flexion &ait exploree en ba layage  m dans un domaine 
de 1,40 °, le fond continu &ant  mesur6 durant  5 s ~. 
chaque extr6mit6 de celui-ci. La  vitesse de ba layage  
&ait de 0,02 ° s -1. Les deux r6flexions de r6f6rence 
choisies (600 et 060) n 'ont  pas vari6 duran t  les 
mesures.  2920 r6flexions ind6pendantes ont &6 ob- 
tenues dans  ces conditions. Compte  tenu de la taille du 
cristal utilis6 et de la longueur d 'onde,  aucune 
correction d 'absorpt ion  n 'a  6t6 effectu6e car  Pe = 50,2 
cm -~ ce qui correspond pour le cristal utilis6 h une 
valeur pr moyenne  de 0,275. 

Les a tomes d 'a rgent  et de chrome ont 6t6 localis6s 
par  &ude de la fonction de Pat terson.  Un affinement de 
ces positions suivi de l 'ex6cution d 'une synth6se de 
Fourier  diff6rence r6v61e alors la totalit6 de l 'arrange-  
ment atomique.  Quelques cycles d 'aff inement (Prewitt,  
1966) conduisent  alors rapidement  aux valeurs 
suivantes du r6sidu cristal lographique:  0,054 pour 
l 'ensemble des r6flexions; 0,037 pour 2790 r6flexions 

Tableau 2. Coordonnds atomiques ( x 104) 

Les 6carts standard sont donn6s entre parentheses. 

x y z B+q. (A 2) 

Ag (1) 1544,4 (3) 1851,5 (3) 7539,4 (4) 1,76 
Ag(2) 6357,0 (3) 4534,0 (3) 7345,6 (4) 1,88 
Cr(1) 3374,8 (5) 172,9 (6) 2398,8 (6) 1,04 
Cr(2) 8454,2 (6) 3109,3 (6) 2019,3 (7) 1,14 
O(L) 7464 (3) 602 (3) 467 (3) 1,50 
O(EI 1) 4322 (3) 2465 (3) 3297 (4) 1,74 
O(EI2) 4961 (3) 8581 (3) 2655 (4) 1,90 
O(EI3) 1520 (3) -5  (4) 3649 (4) 1,92 
O(E21) 7003 (3) 4747 (3) 1529 (4) 2,00 
O(E22) 541 (3) 3343 (3) 1170 (4) 1,90 
O(E23) 8680 (4) 3311 (3) 4565 (4) 2,00 

Tableau 3. Principales distances interatomiques (A) et 
angles de liaison (o) 

Les distances soulign&s sont les distances Cr-O. 

Cr(l) O(EI 1) O(E12) O(EI3) O(L) 

O(EI 1) 1,631 (2) 2,709 (3) 2,691 (3) 2,798 (2) 

O(EI2) 111,9 (I) 1,639 (2) 2,673 (3) 2,742 (3) 

O(EI3) 111,4 (1) 109,8 (1) 1,628 (2) 2,746 (3) 

O(L) 110,0 (1) 106,4 (1) 107,1 (1) 1,784 (2) 

Cr(2) O(E21) O(E22) O(E23) O(L) 

O(E21) 1,654 (2) 2,681 (3) 2,734 (4) 2,826 (3) 

O(E22) 109,1 (1) 1,637 (2) 2,695 (4) 2,764 (3) 

O(E23) 112,5 (1) 112,2 (1) 1,610 (2) 2,725 (2) 

O(L) 109,8 (1) 107,1 (1) 106,0 (1) 1,798 (2) 

Ag(I)-O(EI2) 2,471 (2) Ag(2)-O(E11) 2,374 (2) 
Ag(I)-O(E13) 2,415 (2) Ag(2)--O(EI2) 2,393 (2) 
Ag(1)-O(EI3) 2,392 (2) Ag(2)--O(E21) 2,676 (3) 
Ag(1)-O(E21) 2,456 (2) Ag(2)--O(E21) 2,535 (2) 
Ag(I)-O(E22) 2,419 (2) Ag(2)-O(E22) 2,511 (2) 
Ag(I)-O(L) 2,595 (2) Ag(2)--O(E23) 2,499 (2) 

telles que (F  o -- Fc)la < 3; 0,031 pour  2551 r6flexions 
telles que (F  o -- Fc)/a < 2. Bien que net tement  observ6s 
au niveau des r6flexions les plus fortes les effets 
d 'extinction n 'ont  pas  6t6 corrig6s. 

Le Tableau 2 rassemble les coordonn6es a tomiques  
et les facteurs thermiques (Bcq) cor respondant  au jeu 
des 2790 r6flexions cit6 plus haut.* Le Tableau 3 donne 

* Les listes des facteurs de structure, des param&res thermiques 
anisotropes et des longueurs des axes principaux des ellipso'ides de 
vibration des atomes et leur orientation par rapport aux axes 
cristallographiques ont et~ d6pos~es au dep6t d'archives de la 
British Library Lending Division (Supplementary Publication No. 
SUP 33751:19 pp.). On peut en obtenir des copies en s'adressant a: 
The Executive Secretary, International Union of Crystallography, 5 
Abbey Square, Chester CH 1 2HU+ Angleterre. 
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-q E I 3 ) ~  

~ ...:,..... O( . ) O(t-:23)~) OiE21) 

Fig. 1. Projection de l'arrangement atomique de Ag2Cr207 sur le 
plan ab. 

U \ c '~"  u \o,E,3, < 

O(E23) 

Fig. 2. Projection de l'arrangement atomique de Ag2Cr207 sur le 
plan bc. 

les principales distances interatomiques et angles de 
liaison dans cet arrangement. 

Discussion. Les Figs. 1 et 2 fournissent deux projec- 
tions de cet arrangement atomique essentiellement 
form6 d'un enchainement tridimensionnel d'anions 
Cr207 et d'octa6dres AgO 6 assez d6form6s. L'anion 
Cr20 7 est caract6rise par un angle Cr(1) - -O(L)-Cr(2)  
de 121,6 ° inf6rieur fi la moyenne des angles de ce type 
observ6s dans les groupements Cr207 (130,3°) 
(Lffgren, 1974). Par contre les moyennes des distances 
C r - O  observ6es dans les deux t6tra6dres de l'anion 
[1,670 ,~, pour le t&ra6dre Cr(1)O 4 et 1,675 ,/k pour 

Cr(2)O 4] sont nettement plus 61ev6es que la moyenne 
des distances C r - O  (1,652 A) observ6e dans les anions 
de ce type (L6fgren, 1974). Ce fait peut probablement 
s'expliquer en remarquant que la moiti6 des atomes 
d'oxyg~ne des t&ra6dres CrO 4 est reli6e par des liaisons 
de longueurs normales h deux atomes d'argent. 
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Abstract. Cs2MnF 5.H20, orthorhombic, Cmmm, a = 
9.727 (8), b = 8.686 (11), c = 4.254 (2)/~,  Z = 2, 
D c = 4.005 g cm -3, V = 359-415 /~3, g(Mo K , )  = 
120.8 cm-L The structure consists of tetragonally 
elongated MnF 6 octahedra linked through trans- 
bridging F atoms to give infinite chains of composition 
(MnFs)~ n- parallel to the c axis, Cs atoms and water 
molecules. The water molecule appears to be disordered 
over positions in the vicinity of 1 l • (7,0,+~), the occupancy 

of the site is only one half with respect to space group 
Cmmm. 

Introduction. There are two hydrated caesium fluoro- 
manganates(III), which can be prepared from aqueous 
solutions of the corresponding fluorides. The crystal 
structure of CsIMnF4(H20) 2] has recently been solved 
(Bukovec & Kau~i~, 1977). The compound comprises 
[MnF4(H20)2]- octahedra interlinked by hydrogen 


