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Introduction 
Vand, Ei land & Pepinsky (1957) ont  propos~ la formule 
suivante  

f ( x )  = A  exp ( - a x  ~) + B  exp ( - b x  ~) + C  (1) 
off 

x = sin 0/Z (2) 

et  les A, a, B, b, C 6taient  des coefficients num~riques 
calculds par une m~thode de moindres  carrds. Ces co- 
efficients sent  publi~s pour la radiat ion Cu K a  seulement.  
Citons ~galement l 'approximat ion polynSminale de Free- 
man  & Smith (1958) off 

6 

f ( x )  = ~" a i x  ~. (3) 
o 

Cette approximat ion n~eessite sept valeurs num~riques 
de a o £ a6, calcul6s par moindres  carr~s, 

F o n c t i o n  d'approximation 
La fonction choisie est la suivante 

f ( x )  = Z -- (x2]P4(x) ) (4) 
off 

4 
P4(x) ---- .,~ a~x ~. (5) 

o 

Les coefficients a~ ndcessaires au calcul de P4(x) peuven t  
6tre calculus par moindres  carr~s comme dans les cas 
pr6cddents, ou, bien plus s implement ,  en faisant passer 
la courbe P4(x) par cinq points judic ieusement  choisis. 

Dans la majori t6 des cas, il suffit de faire passer 
P4 (x) par les points x = 0,1 ; 0,2 ; 0,3 ; 0,5 ; 0,7. Les valeurs 
numgriques prises par P(x )  sent  telles que f ( x )  concorde 
alors par fa i tement  avec celles donn~es par les tables pour 
0 _< x _< 0,7. Le calcul des at s 'effectue de la faqon suivante 
P4(x) (5) s'6erit aussi sous la forme 

P4(x) =b0 + b l ( x - X o )  +b2(x -Xo) (X  - x l )  

+ b3(x - Xo)(X - x l ) (x  - x~) + b4(x - Xo)(x - x l ) (x  - x2)(x - x3) 

(6) 

On v~rifie imm6dia tement  qu 'un  tel polyn6me Pa(x) passe 
effect ivement  par les points xo, xl ,  x2, x s . . . . .  En ~crivant 
que P4(x) passe par un einqui~me point  x4, l '6criture 
sous la forme (6) prdsente le grand avantage de permet t re  
le ealcul de b4, e'est-~-dire des be de proehe en proche. 
Cette m6thode  est bien plus rapide que celle qui con- 
sisterait k ealeuler les a~ par une queleonque mdthode  
matricielle. 

Tableau 1. Compara i son  entre les valeurs tabuldes et 
calculdes pour  le chrome trivalent 

C r 3 +  

sin 0/~ f~b.  fcalc." 
0,05 20,76 20,76 
0,10 20,07 20,07 
0,15 19,02 19,02 
0,20 17,72 17,72 
0,25 16,30 16,30 
0,30 14,87 14,87 
0,35 13,50 13,51 
0,40 12,26 12,26 
0,45 11,16 11,17 
0,50 10,22 10,22 
0,60 8,77 8,76 
0,70 7,78 7,78 

Tableau 2. Compara i son  entre les valeurs 
calculges pour  le tungst~ne 

W 

sin 0/2 "ftab. fcalc." 
0,04 73,04 72,88 
0,10 69,07 69,07 
0,14 66,04 66,09 
0,20 61,58 61,58 
0,24 58,72 58,67 
0,30 54,59 54,53 
0,34 51,97 51,94 
0,40 48,27 48,29 
0,50 42,83 42,83 
0,60 38,12 38,10 
0,70 34,06 34,06 

tabuldes et 

Tableau 3. Compara i son  des mdthodes pour  le fac teur  

sin 0/). f tab. 
0 6,000 
0,05 5,764 
0,10 5,141 
0,15 4,362 
0,20 3,612 
0,25 3,003 
0,30 2,538 
0,35 2,212 
0,40 1,983 
0,50 1,707 
0,60 1,548 
0,70 1,423 

de d i f f u s ion  du  carbone* 

* Valeurs de Berghuis et al. (1955). 

f = g -  (x2/P(x)) 

fcalc. A f / f  
6,000 0,0% 
5,764 0,0 
5,147 0,0 
4,362 0,0 
3,611 0,0 
2,998 0,0 
2,538 0,0 
2,211 0,0 
1,983 0,0 
1,707 0,0 
1,549 0,0 
1,423 0,0 

Double Polyn6me du 
gaussienne 6~me degr~ 

,, 

foalo. A///  Joalo. A f / f  
6,000 0,0% 5,996 0,1% 
5,781 0,3 5,776 0,2 
5,188 0,9 5,131 0,2 
4,403 0,9 4,355 0,2 
3,618 0,0 3,619 0,2 
2,969 1,1 3,006 0,1 
2,501 1,5 2,539 0,0 
2,196 0,7 2,208 0,2 
2,002 1,0 1,981 0,1 
1,762 3,2 1,711 0,2 
1,574 1,7 1,548 0,0 
1,384 2,7 1,427 0,3 
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R e s u l t a t s  

L'approximat ion obtenue par cette m6thode se r6v~le 
excellente k l 'nsage pour un intervalle (0; 0,7). Si l 'on 
agrandi t  l ' intervalle en faisant toujours passer la courbe 
par cinq points (polyn6me P(x) du quatri~me degr6), 
la pr6cision diminue mais reste assez longtemps ac- 
ceptable. 

Par  exemple, dans le cas du tungst~ne, une approxima.  
t ion des valeurs de Eichhorn  (1958) dans r in terval le  
(0; 1,8), en faisant passer la courbe par les points 
0,1 ~ 0,3 ~ 0,6 ~ 1,2 - -  1,8 entralne une erreur Af/ f  qui 
n'exc~de jamais 1,8%. 

L' interval le  utile dans les calculs courants 6tant  
(0; 0,7) les r6sultats sent  6v idemment  bien meilleurs 
(cf. Tableaux 1 et 2). 

On t rouvera  une comparaison entre les m6thodes de 
Vand, Ei land & Pepinsky (1951), de Freeman & Smith 
(1958) et la m6thode propos6e dans le Tableau 3. 

Sur la machine Gamma E. T. Bull den t  nous disposons, 

le calcul de f est & peu pros deux lois plus rapide que 
celui de l 'approximation en double exponentielle.  

L 'au teur  remercie pour ses conseils, M. E. F. Bertaut ,  
conseiller scientifique du Laboratoire de Diffraction 
Neutronique au Centre d 'E tudes  Nucl6aires de Grenoble. 
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The following first results on the  crystal lography of 
c~ and fl parachloral have been obtained on mater ial  
furnished by Dr M~ximo Bar6n, of Atanor 's  (S.A.M.) 
Scientific Depar tment ,  who prepared the compounds in 
connection with his studies on cyclic polymers of alde- 
hydes. Both  a and fl parachloral have formula (CCl3CHO)3. 
Their molecular structure was studied by Novak  & 
Whalley (1958). 

a.Parachloral crystallizes from ethanol  as t ransparent  
prismatic crystals with two different habi ts :  (1) elongated 
parallel to b axis; (2) elongated parallel to [101]. 

F rom rotat ing crystal and Weissenberg photographs,  
taken  with Co Ka  radiation, the  following results were 
obtained:  

System: Orthorhombic 

a 0 = 10.55, b 0 = 15.40, c o = 9.34 A .  

The morphology,  s tudied on several stereograms, 
showed the  point  group to be mmm. 

The conditions for the  presence of reflections are: 

hkl no conditions 
~0~ no conditions 
hkO h = 2n 
Okl k + l = 2n 

which leads to space group Pnma.  
The observed density, obtained by the flotation me thod  

in aqueous solutions of potassium iodomercurate,  is 
1.89 + 0.01 g.cm. -3. There are four molecules in the uni t  
cell. The calculated densi ty is 1.93 g.cm. -3. 

fl-Parachloral crystallizes from ethanol  as six or eight- 
sided acicular crystals, e longated parallel to b axis. 
Most stereograms show a binary symmet ry  axis. The 
predominant  forms are {100}, {101}, {001}, {10i}. 

Strange extinctions obtained from a Weissenberg 
photograph were accounted for assuming a twinning on 
[100]. On several stereograms twinning on [101] was 
observed. 

F rom rotat ing crystal and Weissenberg photographs,  
t aken  with Co K a  radiation, the  following results were 
obta ined:  

System ." Monoclinic 

a 0 = 20.20, b 0 = 5.91, c o = 13.04/~, fl = 100 °. 

The conditions for the presence of reflections are: 

hkl no conditions 
hOl h = 2n 
OkO k = 2n 

which leads to space group P21/a. 
The observed density,  obtained by the  flotation me thod  

in aqueous solutions of potassium iodomereurate  i~ 
1.92 _+ 0.02 g.cm. -3. There are four molecules in the  uni t  
cell. The calculated densi ty  is 1-92 g.cm. -3. 
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