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Table  6. K I .  Hg(CN)2. Thermal parameters 

1. Anisotropic thermal parameters, x 104 (+ 5%) 

Bit B22 Baz B23 
Hg 491 22 70 --14 
I 329 33 38 - -  
K + 452 29 104 - -  
C 510 19 58 54 
N 812 13 153 --40 

2. Magnitudes and direction cosines of the principal axes of 
the vibration ellipsoids 

R.m.s. 
Axis amplitude B~ Cta Ci~ Cic 

Iffg 1 0"22 3"82 1"00 0"0 0"0 
2 0"16 2"01 0"0 0.82 0.58 
3 0'19 2"96 0"0 --0-58 0.82 

I 1 0"18 2"56 1"00 0"0 0"0 
2 0.21 3"43 0"0 1"00 0"0 
3 0"13 1"41 0"0 0"0 1"00 

K+ 1 0"21 3"52 1"00 0"0 0"0 
2 0.20 3"09 0-0 1"00 0.0 
3 0"22 3"91 0"0 0"0 l'00 

C 1 0.22 3.97 1.00 0"0 0'0 
2 0"07 0-41 0"0 0"72 --0"69 
3 0"22 3"78 0-0 0"69 0.72 

N 1 0"28 6.32 1"00 0"0 0.0 
2 0"11 1"01 0"0 0"97 0"25 
3 0"28 6"08 0"0 --0.25 0"97 

of t he  n o n - l i n e a r i t y  whi le  in  K I . H g ( C N ) 2  the  iodine  
a toms  p r e v e n t  th i s  k i n d  of i n t e r ac t i on .  I n f r a r e d  
s tudies  of t he  c rys ta l s  ind ica te  t h a t  t he  Hg(CN)2 
group is l inear  or n e a r l y  l inear ,  ru l ing  out  p ronounced  
d e p a r t u r e  f rom 180 ° . Obvious ly ,  more  precise ca rbon  
a n d  n i t r o g e n  p a r a m e t e r s  are needed  to  resolve th i s  
p rob lem conclusively .  

The  a u t h o r  would  l ike to acknowledge  the  ass i s tance  
of Mr Joe  J .  F i n n e y  for col lect ing d a t a  a n d  of Dr  
Al len  C. L a r s o n  a n d  Dr  D o n  T. Cromer  for con- 
s t ruc t i ve  discuss ions  of c rys t a l log raph ic  c o m p u t i n g  
problems.  
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S t r u c t u r e  du Di-Nitrosom6thane Cis 

PAR G. GERY/AII~, P. 13IRET * ET •.  VAN ~/fEERSSCHE 

Laboratoire de Chimie-Physique, Universitd de Louvain, Belgique 

(Refu le 21 mai 1962) 

C H 3 ~  /CH3 
oz/N=NNo 

crystallizes in the orthorhombic space group P212121. 
The unit-cell  dimensions are:  a=6 .03 ,  b=12.81,  c=5.41  /~; Z = 4 .  The crystal  s t ructure  was 

solved by  the in terpre ta t ion of the three-dimensional Pa t t e r son  function and refined by  Fourier  
and least-squares methods down to a final R value of 0.156 for the 538 observed reflections. The 
molecule is planar  within the exper imental  errors. The bond lengths and angles are : C-N = 1.47 + 0.03 ; 
N - N = l . 3 1 _ + 0 . 0 2 ;  N-O=1.31+_0.02  A; C-N-O=120.0+__1"5; C - N - N = 1 2 1 . 5 _ + l . 5 ;  O - N - N =  
119.0 + 1.5 °. 

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

Gowenlock  & Trotmar~ (1955) on t  mis  en 6vidence 
l ' ex i s tence  de deux  isom~res g6om6tr iques  dans  le 
d i -n i t ro som6thane  (CH3NO)2" 

CH3. /O CHa\ N~_N(~H3 
O )  N---~N ~ C H ~  O ~/  

t rans  cis 

* Chercheur qualifi6 du Fonds National Beige de la 
Recherche Scientifique. 

La  s t r u c t u r e  de l ' i sombre t r ans  a ddjS~ 6td ddterminde  
p a r  d i f f rac t ion  des R . X .  (Van Meerssche & Germain ,  
1959). La  s t r u c t u r e  d lec t ronique  de ce composd a dt6 
6ga lement  6tudi~e p a r  la m6thode  des orb i ta les  mold- 
culaires (Van Meerssche & Leroy ,  1960). La  ddter-  
ru ina t ion  de la s t r u c t u r e  de l ' i som~re cis fa i l  l ' ob je t  
du  prdsent  t r ava i l .  

P a r t i e  e x p 6 r i m e n t a l e  

Le monom~re  CHaNO se forme 1ors de 1 ' i r rad ia t ion  
du  n i t r i t e  de bu ty l e  t e r t i a i r e  pa r  les r a y o n s  U.V.  
(Coe & D o u m a n i ,  1948): 
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(CHa)3CONO + hv -+ CHa-CO-CIK3 + CHsNO . 

La condensation du monom~re donne le dimbre trans. 
Toutefois, une i r radia t ion prolong6e de ce dernier le 
t ransforme en vari6t6 cis. Apr6s recristall isation dans 
l 'alcool m6thylique,  on obtient  des cristaux prisma- 
tiques t ransparents .  Leur tension de vapeur  est 61ev6e, 
et il est n6cessaire de les sceller dans des capillaires en 
verre de Lindemann.  

Nous avons enregistr4, darts une cam6ra de Weis- 
senberg munie  d ' tm dispositif int6grateur,  les r6flexions 
h/cl pour 1 var ian t  de 0 £ 5 (538 r6flexions). La radia t ion 
incidente 6tait  Cu Ka .  

D o n n 6 e s  cr i s ta l l o~ , raph iques  

La sym6trie des diagrammes de diffraction est ortho- 
rhombique.  Param6tres  de la mail le  616mentaire: 

a=6,03__0,01,  b=12,81 +0,02, c=5,41 +0,01 A .  

Ces parambtres  ont 6t6 mesur6s sur des films de 
rotat ion et de Weissenberg de cristaux tournant  
autour des axes c e t a .  Le spectre d ' un  fil de Ag a 
servi d'6talon. Les extinctions syst6matiques obser- 
v6es imposent  d 'une  mani~re univoque le groupe 
spatial  P2~2~21. La maille 616mentaire contenant  4 
mol6cules (CHaNO)2 donne une densit6 calcul6e de 
1,43 g.cm. -3. 

D 6 t e r m i n a t i o n  de la s t r u c t u r e  

Les intensit6s ont 6t6 estim6es visuel lement • l 'aide 
d 'une 6chelle de noircissement. Corrig6es par  les 
facteurs de Lorentz et de polarisation, elles ont 6t6 
port6es t~ une 6chelle absolue approximat ive  par  la 
m6thode de Wilson. Aucune correction d 'absorpt ion 
n 'a  6t6 faite. La fonction tr idimensionnelle  de Patter-  
son a ensuite 6t6 calculde. L ' in te rp%ta t ion  de cette 
fonction, assez malais6e ~ priori, puisque la mail le  
contient 24 atomes d ' importance  presque 6gale (les 
hydrog&nes 6tant  except6s) a 6t6 rendue possible par  
le ' sharpening'  de la fonction. Celle-ci a 6t6 ponc- 

o o 

tualis6e en mul t ip l ian t  les intensit6s par  ths.fh~(N), 
off t repr6sente le facteur de temp6rature  habi tuel  
e x p - B  (sin 0/2) ~' avee B = 3 , 8  comme constante glo- 
bale de temp6rature,  et off f (N)  rep%sente le facteur 
de forme a tomique de l 'azote. 

La consid6ration des pics proches de l 'origine, 
corresponclant aux vecteurs ]ntramol4culalres, a per- 
mis de fixer l 'or ientat ion de la mol6cule dans la maille. 
Connaissant cette orientation, il a 6t6 possible d ' inter- 
pr6ter les sections de Harker  P(u, v, 1), P(u, 1, w) et 
P(½, v, w). 

A f f i n e m e n t  de la s t r u c t u r e  

L'af f inement  des coordonndes a 6t6 mend par  s6ries 
de Fourier  £ 2 et £ 3 dimensions jusqu't~ l 'obtent ion 
d'un t~(hIcl) global 6gal a 0,32. Les moindres carr6s 
ont fai t  descendre le coefficient de d6saccord jusqu '£  

0,156. Au cours des i t6rations successives, l '6volut ion 
des R=XIIFoI-blFcII/XIFol et r=Zw(IFol -b lFc t )  2, 
fonction qu 'on minimise,  a 6% la suivante:  

It6ration R r 

0 0,322 0,371 
1 0,264 0,196 
2 0,229 0,120 
3 0,197 0,082 
4 0,173 0,059 
5 0,166 0,056 
6 0,164 0,057 
7 0,164 0,057 
8 0,156 0,052 

Dans le calcul de ces valeurs, on t ient  compte de 
routes les r~flexions en a t t r ibuan t  £ celles dont  l ' in- 
tensit6 est inf6rieure au seuil d 'observation,  un  facteur  
observ6 6gal £ la moiti6 du m i n i m u m  observable. Les 
poids utilisds sont ceux pr~conis6s par  Hughes (1941), 
b e s t  le facteur d'6chelle XlFoI/_rlFc] recalcul6 apr~s 
chaque i%ration. I1 n 'a  pas 6t6 appliqu6 de facteur  
d 'amort issement .  Un facteur de temp6rature  isotro- 
pique a 6t~ at t r ibu6 £ chaque atome, tandis  que la 
contr ibut ion des atomes d 'hydrog~ne a 6t6 n6glig6e. 
La 8e i%rat ion donne un m i n i m u m  pour r et R;  
les param~tres correspondants sont adopt6s. Ils figu- 
rent  dans le Tableau 1. 

Tableau 1. Coordonndes finales x, y, z, exprimges 
en fractions de param~tres 

Constantes de temp 6rature B en A 2 

x y z B 

C 1 0,6934 0,3128 0,2074 4,0 
C 2 0,0797 0,4321 0,3102 4,8 
1N 1 0,7366 0,3485 0,4563 3,2 
N 2 0,9104 0,4074 0,5005 3,2 
01 0,5975 0,3243 0,6366 5,0 
02 0,9444 0,4367 0,7280 4,3 

Le Tableau 2 dmme les facteurs de structure 
observ6s et calculus h par t i r  des valeurs du Tableau 1. 
Les Fo sont £ l '6chelle des Fc, ceux-ci ne t enan t  
compte que de la contr ibut ion d 'une seule mol6cule. 
Les d6viations s tandard  des coordonn~es calcul6es £ 
par t i r  des forlnules de Cruickshank (1949), valent  
e n / ~ :  

~(C)=0,021, ~(N)=0,015,  (~(0)=0,017.  

Discussion de la structure 

Les longueurs de liaison et les angles de valence sont 
repr6sent6s £ la Fig. 1. La pr6cision de ces longueurs 
peut  6tre d~duite de la p%cision des coordonn6es: 

~(N-C) = 0,03, ~(N-N) = 0,02, ~(N-O) = 0,02 A.  

La d6viation standard sur ]es angles est d'environ 1,5 °. 
Les atomes CI, }ql, O1 et 02 s'6cartent de moins de 

0,01 A du p lan  

-- 3 ,564x+ 11,842y-- 1,110z= 1 . 

Les atomes N2 et C2 en sont un  peu plus 61oign6s: 
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T a b l e a u  2.  Facteurs de structure observds (t'o) et calculds (Fc) 
A ' - -F  o cos a.  B'----2' o sin a.  Les reflexions non  observ6es sont  affect6es d 'un ast6rique 

k F o  F c A' B' k go g c A' B' k F o F  c A' B' k Fo Fc A' B' k F o g c  A' B' k FoFc A, B, k Fo Fc A, B , 

oko II 4 3 4 -  II 15 14 2- 15 14 8 9 5- 7-  3 3 3 3- 6k3 2 13 13 3- 13 
Z 10 --i-0" 10- 12 xl 0 1 i z  16 15 16 I -  15 4 ~i Z- 3- 4 29 29 29 0 9 I0 - -  9- 3 5 3 5 i -  
4 76 96 76- 13 4 3 z 3 5 zz 19 22 1 4 3 4 -  I • 4 3 4 3 i -  
6 ~I  Z 1 6kO 14 3 3 Z Z -  2kZ 6 9 7 9 -  Z 5 4 4 -  2 5 6 6 4 4 -  
8 66 72 66- 0 29 Z ~) 2---9- 15 Z Z 0 Z 0 32 35 32- 7 18 17 18 3 4 5 2-  4 6 2 i I -  Z 

I0 14 8 14- I 4 4 4-  1 26 27 24 I I -  8 7 6 7 4 3 3 1 3 7 4 3 3- 3- 
12  2 3  2Z 2 3  2 10 6 l O -  4 k l  Z 27  24 2 2 -  16 ~ 9 ~1 0 l -  5 4 3 0 4 -  8 3 3 Z 2 -  
14 4 3 4 3 x2 4 1 0 II 8 ~ II 3 14 20 , 8 12 I0 4 3 4 6 3 2 I 3- 
16 xl 1 1 4 17 13 17 I 24 18 24 3 4 42 45 I0 41- i i  8 7 8- 7 7 8 4 5- 6k4 

5 4 8 4 2 18 13 II 14 5 8 5 7-  2- lZ 13 14 13- 0 4 5"--~- 
l k O  6 7 5 7 3 29  31 29  6 6 2 4 0 Z 13 9 7 9 -  7 k 3  1 4 3 4 -  1 -  

1 77  101 77  7 x l  0 1 4 22  22 2 0 -  1 0 -  7 15 13 8 -  1 3 -  14 Z Z Z 0 x l  1 - -  l -  Z 3 5 3 -  2 -  
2 54 61 5 4 -  8 5 5 5 5 24  27  2 1 -  10 8 8 9 5 7 1 2 2 1 2 -  3 2 3 1 Z 
3 1 0 4  123  1 0 4 -  9 2 0 2 6 15 12 Z -  1 4 -  9 18 18  1 7 -  6 l k 3  4 4 6 3 3 
4 1 2 8  163  1 2 8 -  10 5 3 5 7 20  16 1 9 -  6 -  10 22  23 21 5 -  0 28  3-* - -  28  Ok4 
5 29  26  29  8 l l  9 7 7 11 8 6 6 5 1 5 2 4 4 1 12 1 3 ~  12 Ok5 
6 16 11 1 6 -  7k__~O 9 18 15 6 -  1 7 -  12 9 9 2 -  9 2 22  28  22  Z 2 16 20 16 1 1 2 - - - -  1 -  
7 12 10 12 1 7 3 7 -  10 7 3 4 -  5 13 lO lO 9 4 -  3 25 30 1 8 -  17 3 20  26  2 0 -  2 7 10 7 
8 37 34 37 2 6 2 6 11 lO 9 8-  5 14 9 9 9 -  1 4 3 2 2 1 -  4 12 IZ 1 2 -  3 21 2 5  2 1 -  
9 25  22  2 5 -  3 7 7 7 IZ  2 4 Z Z 15 2 Z 2 2 5 6 2 2 -  5 5 12 13 1Z 4 19 22  1 9 -  

I0 12 I0 12 4 16 14 16 13 7 8 6 5 6 7 5 7- I 6 20 zl 20- 5 14 14 14- 
I l 14 12 14 5 2 3 z 3kZ 7 l I 8 9 7- 7 7 8 7 6 6 6 6- 
12 15 14 15  6 4 2 4 5 k l  0 39 4 7  3"-9- 8 15 15 2 -  1 5 -  8 3 5 3 -  7 10 i I  lO 
13 3 3 3 0 21 2 3 - - 2 1 -  1 15 I1 1 5 -  1-  9 15 13 9 l Z  9 9 9 9 -  8 8 9 8 
14 ~2  1 1 -  Okl 1 11 13 1 0 -  6 -  2 17 16 3 -  17 10 5 5 4 -  Z -  I 0  3 1 3 9 2 3 2 
15 3 3 3 -  1 91 120  ~ 9 1 -  2 18 17 15 10 3 4 6 2 4 11 ~4 14 11 9 -  11 2 1 2 10 1 1 , -  
16 3 4 3- 2 5 8 5- 3 18 13 4 -  17- 4 15 15 14- 4 12 3 1 I -  2 12 3 3 3 11 4 5 4 

3 70 83 70- 4 7 6 6- 5 5 II 12 I l l -  13 5 5 I -  5- 13 xl 0 I 
2kO 4 2 9  25  2 9 -  5 24 21 18 1 5 -  6 16 16 9 13 14 3 3 3 1 -  l k 5  

q 21 2 - 2 ~ 2 1  5 27 30 27  6 13 10 7 -  l l -  7 18 17 8 -  1 6 -  l k 4  0 13 1 7 - -  1 3 -  
1 51 4 9  5 1 -  6 I I  11 1 1 -  7 5 5 3 3 -  8 12 13 1 2 -  4 -  2 k 3  0 26  3 4 - - 2 - 6 -  l 19 23  16 10 
2 69  69  69 7 7 4 7 -  8 12 12 5 I I  @ 16 15 6 15 0 26 32  - - 2 6  I 14 16 7 -  12 2 4 2 1 -  4 -  
3 4 6  53  4 6  8 7 6 7 -  9 8-- 7 4 -  7 10 14 l l  1 0 -  9 -  1 26  35 1 7 -  19 2 2 6  30 6 2 5 -  3 5 3 5 -  0 
4 13 I i  13 9 10 9 10 10 3 2 2 -  2 -  l l  15 14 1 -  15 2 9 6 4 -  9 3 4 3 1 4 -  4 12 lO l l  3 
5 4 8  4 5  4 8  10 7 6 7 11 6 4 2 -  6 12 5 6 5 2 3 12 8 11 5 4 13 17 9 9 -  5 13 15 7 -  1 0 -  
6 58 57 58- Ii 16 16 16 12 4 3 3- 2- 13 5 5 Z- 5- 4 18 21 13 12- 5 12 9 5 l l -  6 7 7 7- 0 
7 44 44 44- 12 6 5 6 14 3 4 Z 2- 5 9 10 4-  8- 6 II IZ I0-  4-  7 12 13 10- 6 
8 21 21 Z l -  13 8 8 8 -  6 k l  6 17 18  14 9 -  7 5 5 3 -  3 -  8 8 8 2 -  7. 
9 ~2 1 l 14 a2 0 I- 0 x2 2 -- I- 4k2 7 18 22 lO 15 8 I0 lO 9 5 9 7 5 5- 4 

i0 4 4 4 15 8 8 8- 1 Zl 19 II 17 0 2 3--Z- 8 IZ lO I0- 7- 9 4 3 4 0 lO 3 3 2 Z 
II 5 4 5 16 3 3 3 2 3 3 3 2- I 8 6 Z- 8 9 12 II IZ 1 I0 12 II 5 Ii II 4 6 3 2- 
iZ 4 3 4 3 14 iZ 6- 12 2 8 8 8- 2- 10 8 7 4- 7 I} x2 2 1 I 
13 x2 1 I- Ik____ ! 4 6 7 5- 3 3 20 19 8 18- II I0 9 4- 9- 12 2 3 Z- 0 2k5 

14 2 i Z 0 xl 441 I- 5 8 6 4 7- 4 IZ 14 3- II- 12 9 8 4 8 13 2 2 I- 2 0 16 14 16 
15 6 6 6 I 42 41 7 6 3 4 3 1 5 9 9 5- 8 13 5 3 1 5- 1 9 i0 6 7- 

2 64 85 59 22- 7 7 5 6- 0 6 18 16 16 8- 14 4 5 4- l- 2k4 Z iZ 12 IZ- l- 
3kO 3 49 46 29 39- 8 5 3 l 5- 7 17 16 15- 8 0 4 2----4 3 lO I0 7- 7- 

1 25 29 25 4 24 23 22- I0- 9 7 6 6- 3- 8 6 6 Z 5 3k3 I 18 18 16 8- 4 7 5 I- 7- 
2 39 38 39- 5 47 56 41- 24- i0 2 2 Z- 7- 9 7 5 Z 7- 0 4 1 -- 4 2 19 16 19 0 5 9 7 4 7- 
3 8 6 8 6 32 31 22- 24 I0 II I0 I0- 2 I 12 6 4- ii- 3 ?.5 23 18 17 6 ~I 2 l i- 
4 17 13 17 7 27 25 27- 2 7kl II 2 1 0 Z Z 9 12 4- 9 4 18 20 Z 18 7 2 1 i- 2- 
5 18 14 18- 8 15 13 15 5 0 3 3 -- 3 12 ~I 1 0 1 3 II 14 5- 9 5 8 6 4 6- 8 6 6 4- 4- 
6 21 16 21- 9 Ii II II Z 1 6 4 4- 4 13 3 4 3 1 4 25 33 25 I- 6 16 18 16- 2 9 7 8 4- 6 
7 26 25 26- I0 8 8 7- 4 Z II I0 II- I- 5 24 25 7 23 7 8 6 I- 8- i0 4 6 1 4 
8 7 7 7- I l lO lO 5 8 3 5 4 3- 4- 5k2 6 8 8 4- 7- 8 4 4 3- 3- 
9 4 3 4 12 7 7 4- 5 4 4 3 4 0 0 xZ 0 ~ 7 6 3 5 3- 9 10 i0 9- 5 3k5 

I0 15 ii 15 13 3 4 2 Z 5 5 5 4 Z- I I0 8 I0- Z 8 18 ZO 18- 1 IQ 4 2 4 2- 0 5 2 -  5 
ii 17 14 17 14 I0 @ I0 2- 6 3 3 3 I 2 I0 8 8 7 9 9 9 0 9- II 5 3 5- l- 1 4 3 I- 4- 
12 x2 0 l 15 x2 I I- 0 3 13 13 4- 12- lO 6 6 l 6- IZ 6 5 0 6- Z 7 7 5 4- 
13 5 4 5- 16 2 2 2 2- Ok2 4 8 6 4 6 Ii xl 1 1 0 3 9 8 7 6- 
14 6 3 6 I 13 8 -  13- 5 4 3 4 1 12 4 3 4 1 3k4 
15 5 4 5- 2k___/_l 2 17 19 17- 6 13 12 7" II- I 3 4 4 I- 4- 0 x2 l I- 5 7 4 7- 

0 2 2 2 3 38 36 38 7 8 9 3- 7- I 14 13 lO lO 6 5 4 i- 5 
4kO 1 47 45 47 Z 4 41 40 41- 8 5 5 4- 4- 4k3 2 14 13 14- 4- 7 l 0 1 l- 

0 II I--0--Ii- 2 48 56 42- 23 5 31 35 31- 9 2 I 0 Z 0 17 26 -- [7 3 15 15 0 15 8 7 6 7- 1 
1 22 19 22 3 33 29 30 12- 6 12 9 IZ I0 2 2 2 2 1 17 17 14- I0- 4 9 6 9- 3- 9 2 4 0 2- 
z 3 4 3- 4 17 17 15 9- 7 7 7 7 II 5 4 5 Z 2 15 14 14 4- 5 18 19 3- 18- 
3 19 21 19 5 36 36 20- 29- 8 37 41 37 3 7 6 4- 5 ~ 15 14 14 4- 4k5 

4 Z 1 2- 6 38 38 17- 34- 9 8 8 8 6k2 4 12 Ii 5- II- 7 15 14 6 14- 0 4 Z -  4 
5 6 7 6 7 30 29 29- 6 I0 6 6 6 0 I0 9 I0 ----~ 5 13 13 7 II 8 9 7 9 I- I 2 3 2 1 
6 12 12 12 8 Ii i0 9- 7 ii 12 13 12- 1 4 3 2- 3- 6 4 2 4- 1 9 7 6 3- 6 2 5 6 3 4 
7 5 Z 5- 9 21 23 8- 20 12 8 7 8 2 8 6 6 5- 7 12 12 4 12- i0 Z Z I- 2 3 4 5 1 4 
8 13 9 13 10 ][6 17 II IZ 13 8 9 8 3 6 8 6- 0 8 7 9 4 6- II 2 2 I- 2 4 4 4 I- 4- 
9 14 9 14- ii 8 7 4- 7- 14 Z I Z- 4 8 8 8 i- 9 9 8 7 4- 12 Z 1 0 2 5 4 3 I- 4 

10 16 12 16- 12 Z 2 0 2 15 Z Z 2 5 2 3 I- 1 10 6 6 3- 5 6 5 6 3- 4- 

II 6 0 6- 13 6 5 2 5- 6 5 3 5- I ii 5 6 3 4 4k4 7 4 4 2- 3- 
12 4 4 4- 14 3 3 3 2- Ik2 7 3 1 3 I- 12 4 6 2- 3 0 7 5 --~ 
13 2 1 2 15 7 8 6 4 0 39 34 3--'9-- 8 3 3 2- 2- i 14 16 12 6 5k5 
14 1 5 1 1 32 44 28 15 9 2 2 2- I 5k3 2 15 13 7- 14 0 4 1 4 

3k___}_l 2 12 I0 I0- 6 0 3 I-- 3- 3 13 12 Ii 6- 1 5 6 4- 2 
5kO 0 5 Z 5- 3 15 12 4- 4- 7k2 1 12 13 8- 8 4 2 2 0 2 2 2 3 2 0 

1 15 18 15 l 50 54 4 49- 4 32 36 5 31 0 xl I --[-- 2 9 7 9 0 5 3 Z 3 2- 
Z 20 20 20 Z 22 25 14 17- 5 30 32 14- 27- 1 7 9 I- 7- 3 15 17 12 8 6 14 II 13 8 
3 9 7 9- 3 37 34 6- 36- 6 21 23 2 21 2 2 I 0 Z- 4 4 3 i- 4 7 3 4 2 2 
4 .17 14 17 4 12 i0 12 0 7 22 23 17 15 3 6 5 0 6 5 2 2 3-- 1 8 5 2 5- l 
5 IZ 6 12- 5 15 I0 2 15- 8 22 24 19- II 4 2 Z I- 2- 6 4 5 4- 2- 9 7 8 6- 3- 
6 2 1 2 6 13 14 7 II 9 8 9 8- 2 5 Z 3 i- 2 7 4 4 0 4 i0 6 7 4- 4- 
7 9 2 9 7 24 25 5 24- lO 9 9 8 5- 8 xl Z l I- 
8 13 q 13- 8 21 Zl 21- 0 ii 5 5 3- 4- Ok3 9 2 0 0 2 5k4 
9 4 7 4- 9 IZ 14 3- Ii IZ 16 ][7 2 16- I Ii 9-- II- 10 4 3 1- 4 0 I0 10 i0- 

I0 5 5 5- I0 i0 ii 7- 6 13 Ii 12 4 I0 2 9 I0 9 1 8 8 3- 7 

A C  1 6 - - 8  
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N~. est g - 0 , 0 2  A e t  C2 g + 0,07 ~.  Seule la derni&re 
distance est no tab lement  sup6rieure g la d6viation 
s tandard  (0,021 A). Toutefois, nous ne consid6rons 
pas que cet 6cart g la plan6it6 de la mol6cule soit tr~s 
significatif. Nous pouvons comparer les longueurs des 
liaisons g celles observ6es dans l 'isomSre t rans:  

cis trans 
N-N .. 1,314- 0,02 1,22 4- 0,04 
N-O 1,31_+0,02 1,25_+0,02 
N-C 1,47 4- 0,03 1,57 4- 0,08 

Les liaisons C-N ont pfi ~tre mesur6es sur l ' isom~re 
cis avec plus de pr6cision. Leur longueur correspond 
g la valeur  classique d 'une liaison simple entre car- 
bone et azote. Par  contre, les distances N - N  et N - O  
pr6sentent pour les deux isom~res des diff6rences qui 
sont tr~s probablement  significatives. 

,% 
Fig. 1. Longeurs de liaison et angles de valence. 

Les coefficients B des facteurs de temp6rature  
prennent  des valeurs ne s '6cartant  que fa ib lement  de 
la moyenne de 4,5 A 2 pour les atomes p6riph6riques 
(O et C). Ils sont plus faibles (3,2 A 2) pour les deux 
atomes d'azote centraux. 

Les angles de valence sont tous proches de 120 °. 
L 'hybr ida t ion  des atomes d'azote serait donc sp ~, 
comme dans la mol6cule trans. 

b I r f D  -t4 
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Fig. 2. Disposition des mol6cules dans la maille. 

La  Fig. 2 montre  la disposition des mol6cules dans 
le cristal. Les distances intermol6culaires inf6rieures 
4 A sont consign6es dans la Fig. 3. Les seules distances 

Fig. 3. Distances intermol6culah'es. 
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inf6rieures g la somme des rayons de Van der Waals  
sont celles qui s6parent des atomes de carbone et 
d 'oxyg~ne (3,12; 3,31; 3,32 •<3 ,40  _~). Ce sont cer- 
t a inement  les interactions entre ces atomes de polarit6 
diff6rente qui assurent  la coh6sion du solide. 
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