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Table 1. Multiple scattering peaks for forbidden 001 reflexions 

Irradiated 1 hr annealed 1 hr 
specimen ~ Control annealed 

Azimuth 2 × 102° nvt "1400 °C 1600 oc specimen 1600 °C 
(°) Reflecting planes (c.sec -1) (c.sec -1) (c.sec -1) (c.sec -1) (c.sec-1) 

001 Reflexion 
5.2 1012 1013 54 640 1550 500 430 

10.0 2032 2031 18 40 120 75 56 
13.1 2032 2033 120 270 170 120 
16.8 2131 2130 25 36 160 50 80 
18.1 2030 2031 20 40 225 40 85 
19.6 1011 1050 250 260 1600 180 450 
21.4 1231 1230 25 33 155 60 60 
27.4 1232 1231 30 85 50 35 
28.4 1012 1011 162 310 1250 250 230 

003 reflexion 
3.9 1011 1054 14 34 8 5 
8-4 2132 2131 20 57 25 16 
8.9 2030 2033 35 120 30 15 
9-4 1012 1011 54 175 570 100 121 

18.3 2031 2022 7 17 8 5 
22.8 1013 10i0 35 160 680 60 112 
26-0 2031 2034 4 20 6 5 
29.7 1232 1231 22 60 20 20 

005 reflexion 
5-6 1101 1104 6 15 3 3 
7-5 2032 2033 44 84 27 20 

16.2 1010 1015 6 83 480 30 100 
22.7 2034 2031 5 13 4 4 
29.6 1103 1T02 17 320 500 63 90 

& Hickman ,  1963) t ha t  the  defect concentra t ion in BeO 
at  2.5 x 102° nv t  ( > 1 MeV) is approximate ly  1.5% and  
t ha t  these defects are present  in clusters approximate ly  
50 /k in diameter .  The present  exper iments  show tha t  
this  defect concentra t ion does not  des t roy: the  perfection 
of the  crystal  sufficiently for double Bragg scat ter ing 
effects to disappear.  

The authors  would like to t h a n k  Dr S. B. Aus te rman  of 
Atomics In te rna t iona l  for supplying the  single crystals 
used in this investigation.  
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L 'd tude de la s t ructure  cristalline de certains eomposds 
polycarbonyl6s tels, en particulier,  l 'acide parabanique  (I) 
(Davies & Blum, 1955), l 'aeide barbi tur ique anhydre  (II) 
(Bolton, 1963) et l 'alloxane (III)  (Bolton, 1964) a permis 
de me t t r e  en 6vidence l 'existence dans ces cristaux 
d 'approches intermol6eulaires par t icul ibrement  r6duits 
entre  les oxygbnes de certains carbonyles et certains 
carbones du cycle. Cette part iculari t6 ne para i t  pas se 
re t rouver  dans la s t ructure  cristalline d 'au t res  bases 
pyr imidiques  ou puriques d'intdrSt biologique. Bolton 
(1964) a t t r ibue  cet 6tat de choses ~ la polarit6 excep- 
t iormellement prononc60 des groupes carbonyles im- 

pliqu6s dans les contacts  rapproch6s. Cet au teur  observe 
toutefois en m6me temps,  que les liaisons en question sont  
except ionnel lement  courtes. 
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Nous voudrions faire r emarquer  que l'hypoth@se sur 
la grande polarit@ est incompat ible  avec l 'observat ion 
sur la longueur  except ionnel lement  courte de liaisons en 
question. E n  effet, r ien qu 'en  ut i l i sant  la repr@sentation 
courante  de la th6orie de la m@som@rie on peut  voir 
ais@ment qu 'une  forte polarit@ des carbonyles et  en 
part icul ier  une forte accumula t ion  des charges dlectro- 
niques sur leurs oxygbnes r@sulte dans les mol@cules 
conjug@es d 'une  grande impor tance  des formules ioniques 
du  type  (IVb) qui, n@cessairement, repr@sentent la liaison 
carbonyle  comme simple, done longue. Une liaison CO 
courte  ne saurai t  6tre tr@s polaire. 
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Cet @tat de choses est prdcis@ par  l ' examen de la distri- 
but ion de charges @lectroniques et des indices de liaison 
mobile dans les compos6s interess@s. Prenons ~ t i t re  
d 'exemple  le cas de l 'alloxane. Selon les rdsultats ex- 
p@rimentaux, le contact  rapproch6 a lieu entre 0(6) et 
C(5). La distr ibution de charges 61ectroniques dans cette 
mol@cule, @valude par  la m6thode des orbitales mold- 
culaires (Pul lman & Pul lman,  1963) est reprdsentde par  
la Fig. 1. On constate que les groupes carbonyles engagds 
dans ce contact  ne sont nul lement  les groupes les plus 
polaires de la mol6cule. Leur  polarit6 est plus faible que 
celle du groupe C(2)-O(2). I1 e n e s t  ainsi essentiel lement 
en ce qui concerne la charge n@gative ne t te  de l 'oxyg6ne. 
La charge positive ne t te  du C(5) est effect ivement  plus 
61ev6e que celle des autres  groupes carbonyles de la 
mol@cule. 

E n  revanche,  les liaisons carbonyles impliqudes dans 
le contact  rapproch6 ont  un  indice de liaison mobile 
par t icul i6rement  dlevd (Fig. 2). En fair cet indice ddcroit 
tou t  ~ fait parall@lement k l'@longation des diff6rentes 
liaisons carbonyles de l 'alloxane. 
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Fig. 1. Charges glectroniques nettes dans l'alloxane. 
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Fig. 2. Indices mobiles de liaisons CO dans l'alloxane. 

Le caract@re ggn@ral de cet te  s i tuat ion est illustr@ 
dans le Tableau 1 qui compare  les charges et  les indices 
mobiles des liaisons carbony]es de (I), (II) et  (III)  qui 
sont impliquds dans  des contacts  rapproch@s avec des 
liaisons analogues d 'au t res  purines et  pyr imidines  
d'int@r6t biologique. 

Tableau 1. Caractgristiques des liaisons CO 

(Pul lman & Pullman, 1963) 

Indite Charge Charge 
Compos6 mobile nette du C nette du O 

Acide barbiturique 0,864* + 0,252* -- 0,393* 
0,819 + 0,239 -- 0,454 

Acide parabanique 0,864* + 0,242* -- 0,364* 
0,822 + 0,239 -- 0,447 

Cytosine 0,778 + 0,204 -- 0,492 

Uracil 0,799 + 0,212 -- 0,456 
0,811 +0,232 --0,463 

Acidc orotique 0,801 + 0,213 -- 0,452 
0,810 + 0,232 -- 0,464 

Guanine 0,796 + 0,207 -- 0,461 

Acide urique 0,790 + 0,202 -- 0,467 
0,806 + 0,228 -- 0,469 
0,776 + 0,201 -- 0,499 

* Liaisons CO engag@es dans les contacts rapproch@s. 

I1 r@sulte de ce tab leau  que les liaisons carbonyles 
impliqudes dans les contacts  rapproch@s sont carac- 
t6risdes par  un  indice mobile particuli@rement dlev@, 
une charge ne t te  positive sur le carbone impliqu@ darts 
le contact  6galement tr@s dlev@e mais, en revanche,  
par  une charge ne t te  ndgative re la t ivement  tr@s faible sur 
leur oxyg@ne. 
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Dynamic  scat ter ing wi th in  the  a toms has been known 
for some t ime to contr ibute  to the  electron diffraction 
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pattern from gas molecules. This is taken into account 
in the  pseudokinematieal theory (Schomaker  & Glauber,  
1952) which essentially consists in in t roducing dynamic  
a tomic scat ter ing factors (Ibers & tIoerni ,  1954) into the  


