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Abstract. T1,SnTe;, M,=910-2, orthorhombic,
Prma, a=8-410 (1), b=22-251 (6), ¢ = 8499 (4) A,
V=1590 (1) A3, Z=38, D,=760Mgm3,
AMo K@) =0-7107 A, u=5471mm™~', F000)=
2944, T=296K, final R=0035 for 1045
independent observed reflections. The structure
consists of layers of atoms along the b axis, the
sequence and the composition of which are as
follows: {Te}, {Sn, T}, {Te}, {Sn, T1}, {Te}, {TI1}....
It can be regarded as constituted of double sheets of

SnTe, tetrahedra and TITe; square antiprisms

alternating with layers of Tl atoms. In each sheet a
T1Teg antiprism is surrounded by four SnTe, tetra-
hedra and vice versa. A double sheet is formed by
pairs of tetrahedra linked by a common edge and by
pairs of antiprisms which have a common base. The
Tl atoms of the layers build up a two-dimensional
network of irregular quadrilaterals. Each of them has
one Tl and five Te atom neighbours.

Partie expérimentale. Des monocristaux de T1,SnTe;
ont été préparés par recuit prolongé a 543 K a partir
d’un mélange stoechiométrique de TI, Sn et Te
préalablement fondu. Cristal en forme de plaquette
(0,120 x 0,120 x 0,020 mm). Diffractométre Enraf-
Nonius CAD-4. Dimensions de la maille déterminées
avec 25 réflexions telles que: 5,70< 8 < 18,12°
Balayage 6-20 d’amplitude s= (0,90 + 0,35tg6)°;
0,039 < (sind)/A < 0,617A";0=<h=<10,0<k <27,
—10=</=<0. Pas de diminution significative de
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I'intensité au cours des mesures. 1604 réflexions
indépendantes mesurées, 559 réflexions inobservées [/
< 30(I)]. Réflexions de contrdle de I'intensité: 2,12,2,
400 et 0,12,0, o(/)/Kcontrole)=0,007. Correction
d’absorption: programme ABSCOR (Coppens,
Leiserowitz & Rabinovich, 1965). Valeurs maximale
et minimale du coefficient de transmission: 0,28 et
0,03. Méthodes directes, programme MULTAN11/82
(Main, Fiske, Hull, Lessinger, Germain, Declercq &
Woolfson, 1982). Affinement basé sur les F,
programme & matrice compléte. Paramétres affinés:
X, y, z et B R=0,035 wR=0,038, w=1/0%F), S
=1L18; (A/0)max =0,02; Appax = 2,4 (4), Aprin =
—2,0@)eA™%  Facteurs de diffusion de
International Tables for X-ray Crystallography (1974,
Tome IV, pp. 99 et 149). Programmes de calcul du
systeme SDP (B. A. Frenz & Associates, Inc., 1982).
Ordinateur DEC VAX3100. Les coordonnées
atomiques relatives et les facteurs de température
isotropes équivalents sont rapportés dans le Tableau
1, les longueurs et les angles des liaisons dans le
Tableau 2.* Les Fig. 1 et 2 ont été réalisées avec le
programme MOLDRAW (Cense, 1989). La premiére
représente une vue stéréoscopique de la structure. La

* Les listes des facteurs de structure et des facteurs d’agitation
thermique anisotrope ont été déposées aux archives de la British
Library Document Supply Centre (Supplementary Publication
No. SUP 53783: 10 pp.). On peut en obtenir des copies-en
s’adressant a: The Technical Editor, International Union of Crys-
tallography, 5 Abbey Square, Chester CH1 2HU, Angleterre.
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Tableau 1. Coordonnées atomiques relatives (% 10%),
Sfacteurs de temperature isotropes équivalents et
ecarts-type

By = (43)|d’B), + BBy + By + (abcosy) By, + (accosP)Bis
+ (becosa) B,

X y z Béq(Az)
TI(1) 2705 (1) 105,8 (4) 9651 (1) 3,00 (2)
TI(2) 2990,6 (9) 1688,6 (3) 99 (1) 2,33(2)
Sn 1975 (1) 66394 (5) 37(2) 1,48 (2)
Te(1) 3695 (2) 3 8281 (2) 1,44 (3)
Te(2) 9762 (2) H 8259 (2) 1,51 (3)
Te(3) 968 (1) 1015,0 (5) 6934 (2) 1,52 (2)
Te(4) 179 (1) 5892,2 (5) 8154 (2) 1,71 (2)

Tableau 2. Principales distances interatomiques (A),
angles Te-Sn-Te (°) avec écarts-type

TI()—TI(2) 3,550 (1) TI2)—TI(2") 3,611 (1)
TI1)—Te(3) 3,400 (2) TH2)—Te(1") 3,595 (2)
TI(1)—Te(3") 3,351 (2) TI(2)—Te(1") 3,547 (2)
TI(1)—Te(3") 3,665 (1) TI2)—Te(2") 3,616 (2)

TI(1 )—Te(4") 3,525 (2) TI(2)—Te(2") 3,691 (2)
TI(1)—Te(4") 3,326 (1) TI(2)—Te(3") 3,518 (2)
Sn—Te(1%) 2,826 (2) TI2)—Te(3") 3,391 (1)
Sn—Te(2") 2,811 (2) TI(2)—Te(4™) 3,529 (1)
Sn—Te(3*™) 2,742 (2) TI2)—Te(@") 3,500 (2)
Sn—Te(4*) 2,759 (2)

Te(1—Sn—Te(3™) 109,32 (5) Te(1)—Sn—Te(2%) 94,39 (5)
Te(1")—Sn—Te(d) 112,46 (6) Te(2"y—Sn—Te(3*") 111,74 (6)
Te(2")—Sn—Te(@") 115,15 (6) Te(3™)—Sn—Te(d) 112,41 (5)

Code de symétrie: (i) x, y, 1 +z;(ii) 3 — x, —y, 3 + z; (i) 3 + x, y,
%—z;(iv)—x,—§'+y,2—z;(v)x,§—y,z;(vi)]—x,l—y,l—z;
(Vii)3—x, —3+y, —3+z (vii) 1~x, y, —1+z (ix) —3+x
=y 1=z (%) Xy, 1z (ki) i x, 1z (xi) —x, — 1+,
1~z (xii)) 3 —x,3+p, —3+2z

deuxieme montre, vus selon l'axe b, une double
couche d’antiprismes TITeg et de tétraédres SnTe,
(Fig. 2a) et un feuillet d’atomes de thallium (Fig. 2b).

Les atomes d’étain et de tellure ne peuvent étre
distingués 4 partir du spectre de diffraction des
rayons X. Toutefois, le polyédre entourant I'un des
sites est un tétraédre, ce qui est I’environnement
habituel des atomes d’étain, par exemple dans Sn-«
et dans Tl,SnSe; (Jaulmes & Houenou, 1980). La
distance moyenne entre le centre et les sommets du
tétraédre est égale a 2,785(2) A et correspond
approximativement a la somme des rayons ioniques
de Sn** et de Te?~ (Shannon, 1976).

Littérature associée. Structure cristalline de
T1,GeTes (Touré, Kra, Eholié, Olivier-Fourcade,
Jumas & Maurin, 1990; Marsh, 1990). Structure
cristalline de T1,SnTes (Agafonov, Legendre, Rodier,
Cense, Dichi & Kra, 1991). Etude des composés du
thallium (I) et de 'indium (I) (Janiak & Hoffmann,
1990).
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Fig. 1. Vue stéréoscopique de la structure.
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Fig. 2. Vue, selon I’axe b, d’une double couche d’antiprismes TITeg
et de tétraédres SnTe, (a) et d’un feiullet d’atomes de thallium

(b).
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