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Observations sur la Diffusion des Rayons  X par les Cristaux de CIO3Na 

PAR JULIO GARRZDO 

Institute Nacional de Fisica y Quimica, Serrano 119, Madrid, Espagne 

(Refu le 7 juillet 1947) 

The diffuse scattering of X-rays by crystals of NaC10 a has been studied and the form of the iso- 
diffusion surfaces associated with the reciprocal lattice points (200} and (120} has been determined. 
The study is of special interest in the case of NaC10 a on account of the symmetry and structure of 
this substance (Zachariasen, 1929). 

Methode exp6rimentale 
L'6tude de la diffusion a dt@ faite au moyen de la 
radiation complexe d'un tube ~ anticathode de Me qui 
contenait une forte proportion de rayonnement mono- 
chromatique (A=0,71 A.). Le tube fonctionnait avec 
une installation du type 'stabilivolt '  sous 37 kV. et 
14 mA. La divergence du faisceau de rayons X dtait 
de 34' darts le plan horizontal et de 50' dans le plan 
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Fig. 1. Projection st6r@ographique du diagramme 
de la P1. 1. D = r6flexion diffuse 

vertical. Un petit cristal mont@ sur un goniom~tre 
@tait plac@ sur le trajet d'un faisceau de rayons X 
(dimensions du cristal: 3,5 mm. direction [100]; 
0,7 mm. direction .[010]; 0,7 mm. direction [001]). Les 
rayons issus du cristal immobile @talent enregistr@s 
sur une plaque photographique (distance cristal- 
plaque=33 ram.) ou sur un film cylindrique (rayon 
29 ram.) (Kodak X-ray film, ultra-speed). 

Sur les diagrammes (t)l. 1) on obtient les taehes de 
Laue, et si le temps de pose est suffisant (plus de 6 heures) 
un certain hombre de taches diffuses dues ~ la rdflexion 
des rayons X en dehors des conditions de Bragg. Les 
taches de Laue ne g6nent pas en g@n@ral l'@tude des 

radiations diffuses et ont l 'avantage de servir ~ con- 
tr61er la position du cristal par rapport au faisceau 
incident. Les radiations diffuses dues au fond continu 
ont l'aspect de trai'ndes dirig~es vers le centre du 
diagramme et les radiations diffuses dues au rayonne- 
merit Kfl peuvent 6tre reconnues car elles correspon- 
dent aux m6mes pSles de diffusion que d'autres taches 
plus intenses dues au rayonnement Ka. Nous avons 
obtenu une cinquantaine de diagrammes avec des 
diverses orientations du cristal. Chacun de ces dia- 
gram.mes a @t~ represent@ sur une projection st@r@o- 
graphique oh nous avons signal@ la position de quelques 
r@fiexions de Laue et des rayons diffus@s (Fig. 1). 

Nous obtenons de la sorte une projection st@r@o- 
graphique de la distribution des masses r@ciproques sur 
la surface de la sphere de r@flexion. Chaque diagramme 
permet donc d'explorer une coupe (par une surface 
sph@rique) de l'espace r6ciproque. 

Le passage de la projection st@r@ographique ~ l'espace 
r@ciproque peut 6tre fair au moyen d'une re@rhode 
analytique ou d'une m6thode graphique. On obtient 
une pr@cision suffisante par un proc@d@ graphique si 
l'on fair un dessin ~ grande @chelle (rayon de la sphere 
de r@flexion = 18,6 cm. ; ar~te du cube @l@mentaire du 
r@seau polaire Be= 2 cm.). 

R@sultats 
Les taches diffuses produites par les cristaux de CIOaN~ 
sent plus larges que les taches de Laue et d'int~nsit~ 
notablement moindre. Des petites dSviations de la 
position du cristal produisent un changement appr6- 
ciable du diagramme de Laue mais en gdndral font 
varier tr~s peu les r@flexions diffuses. Nous repro- 
duisons ici les observations sur le domaine de diffusion 
(020). 00 est l'angle de Bragg, 0i l'angle d'incidence et ¢ 
l'angle du rayon diffus avec le rayon incident. 

La diffusion peut 6tre reprdsent~e dans l'espace rd- 
ciproque en moyen de surfaces d'isodiffusion qui en- 
tourent les nceuds du r@seau polaire. Nous avons 
employ@ comme surface d'isodiffusion celle qui corre- 
spond ~ un pouvoir diffusant qui donne sur les diagram- 
rues obtenus sous les conditions indiqu@es et avec 
7 heures de pose le plus petit noircissement visible 
l'ceil nu. La forme des surfaces d'isodiffusion pour les 
domaines (020) et (120) est repr@sent@e sur Fig. 2. 
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D m ~ a m m e  de ~ u e  de CIOSNa mont rant  les r6flexion diffuses. An t i -  
cathode de Mo-37 kV.  ; 14 mA. -7  heures de p o ~ . ~ F f l m  cy l indr ique 
R = 2 9  m m . ~ A n g l e  du rayon incident avec [010 ]=4 ,4° ;  avec 
[ZOO]= 90,5 ° . 
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4 OBSERVATIONS bUR LA D I F F U S I O N  DES 

Les nceuds .£ fae teur  de s t ruc ture  nul  ne poss6dent  pas 
de doma ine  de diffusion mesurable .  La  g randeu r  du 
d o m a i n e  de diffusion est  en relat ion avec le fac teur  de 
s t ruc ture ,  p.ex. le doma ine  de diffusion 020 est  
allong6 para l l~ lement  ~ l 'axe [100] et  a t t e in t  dans  cet te  
di rect ion une  longeur  de 0,25 B o (Fo~o= 65), le doma ine  
de diffusion 040 poss~de dans  cet te  di rect ion la longeur  
0,14 B 0 (F040 = 12). 

0i 0o-0~ ¢ 
- 1,2 ° 7,4 ° 12,4 ° 
-- 0,8 ° 7,0 ° 12,4 ° 
+ 0,8 ° 5,4 ° 12,4 ° 
+ 1,~ ")° 5,0 '~ 12,4 ° 
+ 3,2 ° 3,0 ° 12,4 ° 
+ 4,2 ° 2,0 ° 12,4 ° 
+ 5,2 ° 1,0 ° 12.4 ° 
+ 6,6 ° - -  0.4 ° 12,4 ° 
+ 8,8 ° --2,6 ° 12,4" 
+ 10,8 ° --4,6 ° 12,4 ° 
+ 12,8 ° - -  6.6 ° 12,4 ° 

Nous avons  mesur6 l ' in tensi t4  aproehTe des r6flexions 
diffuses en e o m p a r a n t  le t emps  de pose n4cessaire pour  
ob ten i r  une r4flexion de la m8me intensit.6 q u a n d  le 
eristal  est  plae6 dans  la posi t ion de Bragg.  L 'o rdre  de 
g randeur  des in tensi t4s  diffuses est  ~ peu pr& le mSme 
pour  les diff6rents plans. Pour  le plan 020 le r appor t  de 
l ' in tensi t6  de la r6flexion diffuse pour  un angle d ' in-  
cidence 0~=2 °, i~ l ' in tensi t6  de la r6flexion de Bragg 
0~ = 6 ° 12' est  de l 'ordre  de 1/14 000. 

RAYONS X PAR LES CRISTAUX DE C103Na 

Le ph4nomgne  de la r6flexion des rayons  X en dehors  
des di rect ions  de Bragg a d m e t  pour  le ehlorat.e de 
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Fig. 2. Forme et position r41ative des domaines de diffusion 

des plans (020) et (120) 

sod ium un centre  de sym&trie, les ph4nom&~es sent  les 
m~mes sur les deux  e6t6s d 'un  m~me plan r&tieulaire. 
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The Structures of Pyrimidines and Purines. I. A Determination of the Structures 
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The structures of two isomorphous pyrimidines 2-amino-4-methvl-6-chloropyrimidine an(t 
2-amino-4,6-dichloropyrimidine l~ave been studied by X-ray methods.  ~i~he molecules are based on 
planar s ix-membered rings with the C--C and C-N bonds in the ring having approximately 50°0 
double-bond character. It is found that  for the compound containing the methyl  group, the ,nethvl 
groups and the chlorine atoms are distr ibuted at random throughout  the structure in two ehemieallk-, 
but  not  erystallographieally, equivalent  positions in the molecules. Tim structure is held together 
by the van der XVaals forces between the chlorine atoms of adjacent  molecules and by a. system of 
hydrogen bonds. 

I n t r o d u c t i o n  

The pyr imidim,s  and  tile purines are of considerable  
impor t ance  in relat ion to a group of biological sub- 
stances,  the  nucleic acids, which are phosphor ic  esters 
of  glucosides. These glueosides are, in turn,  composed 
of sugars no t  known to occur in any  o ther  biological 
mater ia l  and  of py r imid ine  and  pur ine  bases. Pyr imi-  
dine is a s i x -membered  heterocycl ie  r ing compound  
conta in ing  two n i t rogen  a toms,  and,  as in the  ease of  
benzene,  resonance  can occur be tween  a n u m b e r  of  

s t ructures ,  inc luding the  two Kekul6  s t ruc tures  (1 and  
II)" 
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