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Abstract 

Short-range order between 50% vacancies (r-l) and 
50% Fe on the Fe sites has been studied in the 
disordered compound iron hydrogenperoxide, J- 
FeOOH, using powder X-ray diffuse scattering tech- 
niques. A preliminary treatment of the intensity was 
made in which the two Fe sites were considered as 
equivalent. Two conclusions were deduced: along the c 
axis, Fe cations can be nearest neighbours but their 
distance is 16% larger than the mean value obtained 
with the mean structure; along the e axis, the 
periodicity is Fel-qFeEl... on the sites separated by 
4.56 A. In a more accurate treatment the two Fe sites 
have been considered separately. To take into account 
the nearest-neighbour distance a local displacement +A 
of the Fe atoms from the mean positions along the c 
axis was introduced; a well defined chain structure of 
cations along the c axis was thus obtained. The best 
agreement between the calculated and the observed 
Fourier transform of the diffuse intensity was obtained 
when A = 0.60/~,  which gives the shortest Fe-Fe  
distance 2.88 A. From this calculation the first four 
experimental short-range-order parameters have been 
used to relate two adjacent chains and from this the 
intermixing of chains. A simple and remarkable 
arrangement between the chains has been found: in 
three pairs of adjacent chains, one pair is made up of 
two similar chains and the two other pairs of two 
different types of chains. 

I. Introduction 

Le compos6 8-FeOOH est d6crit dans une maille 
hexagonale a = 2,95, c = 4,56/~, et appartient au 
groupe d'espace P3ml. Cette maille contient une unit6 
de formule ~-FeOOH. Les oxyg6nes en site 2(d) [~,~,z,l 2 . 
],],~.; z = 0,246 (8)] forment une charpente hexagonale 
compacte. On y trouve des enchaSnements d'octa6dres 
d'oxyg6nes reli6s par une face commune et se pro- 
pageant le long de e. Les atomes d'hydrog6ne sont dans 
le site 2(d) [z' = 0,510 (14)] qui remplit la moiti6 des 
lacunes t&ra6driques de la charpente; ce site est 
statistiquement/t demi occup6. Les atomes de fer sont 
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en l(a) (0,0,0) et l(b) (0,0,½); ces deux sites 
remplissent toutes les lacunes octa~driques mais sont 
occupies partiellement /~ des taux ~gaux entre eux et 
valant ½ (Fig. 1). Les positions des atomes de fer, 
oxyg~ne, hydrog~ne ont &e d&ermin~es avec precision 
par des mesures de diffraction de neutrons. Ces 
mesures confirment que les ions fer sont localis~s 
uniquement en sites octa~driques. 

Les param~tres thermiques B sont diff~rents pour les 
deux sites de fer: Bee[l(a )] = 0 ,47A 2, BFe[l(b)] = 
1,24 A 2 (Pernet, Joubert, Patrat & de Bergevin, 1982). 

Nous nous int~ressons ici /~ l'ordre entre Fe et 
lacunes (I--I) en proportions ~gales sur les sites 1 (a) et 
l(b). Aucune r~flexion de Bragg, ni aux rayons X, ni 
aux neutrons, ne permet de d~celer un ordre/ l  grande 
distance. Cependant un diagramme de rayons X 
permet de mettre en ~vidence une r~partition non 
uniforme et tr~s marquee de la diffusion. Signalons qu'il 
n'est pas possible de former des monocristaux de ce 
compos~ instable /t haute temperature. Nous avons 
donc entrepris de d&erminer l'arrangement local des 
ions Fe par rapport aux lacunes dans 5-FeOOH au 
moyen d'enregistrement de la diffusion des rayons X 
sur poudre. 

O F e l  O O o H 
• Fe2 

Fig. I. Structure moyenne de J-FeOOH (~cart-type ~ 0,01 A). 
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II. Partie exp~rlmentale 

1. Preparation 

Notre ~chantiUon a &~ pr+par~ de faqon suivante: la 
pr+cipitation par la soude de Fe(OH) 2 ~ partir d'une 
solution de chlorure ferreux a &+ effectu+e sous 
atmosphere d'azote. Le pr6cipit6 obtenu oxyd6 avec 
une solution de 15% d'H20 2 /t une temperature de 
313-323 K se transforme en ~-FeOOH qui est lav+ 
puis s6ch6 sous P205. L'analyse chimique donne un 
pourcentage de fer 6gal /~ 61,11% pour une valeur 
th+orique de 62,85%. 

L'6chantiUon utilis6 a 6t+ contr616 par diffraction des 
rayons X /t l'aide d'une chambre de Guinier. Les 
diagrammes pr6sentent cinq rates caract6ristiques du 
compos6, de largeur normale, associ6es fi un fond 
continu intense en dehors des r+flexions de Bragg. 

2. Mesures 
La diffusion des rayons X a &6 mesur~e au moyen 

d'un diffractom&re /l poudre sur lequel l'~chantiUon 
&ait sous vide, ce qui 6vite la diffusion par l'air. La 
mesure a 6t~ op6r6e /l la radiation monochromatique 
Co K ~  produite par un tube de 1,5 kW, en plaqant le 
monochromateur /t lame de graphite courbe apr~s 
r6chantillon: la diffusion Compton est ainsi en partie 
61imin~e. La mesure a 6t~ faite en pas/L pas, par pas de 
5/100 de degr6, de 6/t 55 ° en 0,/t raison de une minute 
par point. Nous avons interpol6 l'intensit~ diffuse sous 
les r~flexions de Bragg. L'erreur ainsi commise est 
relativement faible compte tenu de l'importance de la 
diffusion. Nous avons ramen~ /~ une 6chelle absolue 
l'intensit6 diffuse en mesurant dans les m6mes con- 
ditions de puissance et de collimation les r6flexions de 
Bragg d'un 6chantillon de nickel en poudre. Le facteur 
de normalisation est d&ermin6 avec une pr6cision 
<_4%. 

IlL Traitement simpllfl6 des r(~sultats 

Les deux sites occup6s par le fer peuvent &re regroup6s 
en un seul r6seau de Bravais de p6riodicit6 a, e/2. Nous 
profitons ainsi du fait que ces deux positions ont m~me 
taux d'oceupations, mais nous n6gligeons la diff6rence 
entre leurs facteurs de Debye-Waller. On peut alors 
appliquer/l ce r6seau unique les formules usuelles pour 
la d&ermination des param&res d'ordre /t courte 
distance et de corr61ation de d6placement. 

1. Rappels thdoriques 
Nous appelons I(s) l'intensit6 de diffusion normalis6e 

et corrig~e de la diffusion thermique et pseudo- 
thermique (Brunel & de Bergevin, 1969; Warren, 

Averbach & Roberts, 1951). Dans le cas d'un 
diagramme de poudre cette intensit6 s'exprime ainsi: 

~ sin (srt) 
I(s) = NmFemnf2 e 1 + ¢ t a t ~  

1 = sr  l  [s,n sr, ] 
-- Z CtflJ cos (sri) 

i=1 sr  i 

oo CJ~Y e° [ _ y fo 1 sin (srj) 
j=! fF---e rnDm TM srj  

cos (s,-j)]} 
(1) 

off m ve et m D sont les proportions de Fe 3+ et I:] sur le 
m~me r6seau, s -- 4n sin 0/2, Nest  le nombre d'atomes 
concern6s par le d6sordre, i d6crit les liaisons cation- 
cation, j d6crit les liaisons cation-anion, at = 1 - 
P~eD/m[] est le param&re d'ordre fi courte distance pour 
les i e voisins, p~ern est la probabilit6 de trouver une 
lacune /l une distance r t d'un atome de fer, c t est le 
nombre d'atomes i e voisins d'un atome origine, fl~ est le 
coefficient d'effet de charge c'est-/l-dire: 

( r o v e )  rreFe--(rreFe) 
fit : \ - - ~  + a t~eFe; t~eFe = (r~ 'eFe ) , 

c • e s t  le nombre d'anions oxyg6nej e voisins d'un ion fer, 
eo repr6sente les variations locales des distances 

interatomiques anion-cation, selon la nature du cation. 

2. Calcul des param~tres 
On utilise en pratique: 

I(s) 
K ( s ) =  - 1 

NmVem[]f~ e 

et sa transform6e de Fourier radiale G (r). 

s m a x  

G(r) = f sP(s)K(s) sin (sr)ds. 
stain 

P(s) est une fonction de pond6ration; smin et smax 
d6finissent le domaine mesur6. Par la m&hode des 
moindres carr6s, on ajuste les param&res at, fit et 8j 
pour obtenir la concordance entre les valeurs de G(r) 
d'une part exp6rimentale, d'autre part calcul6e au 
moyen des param&res. Les facteurs de diffusionfv e ont 
&6 corrig6s des dispersions f '  et f "  (International 
Tables for X-ray Crystallography, 1974). Le domaine 
r6ciproque s utilis6 est compris entre 0,85 et 5 A -1. Les 
valeurs de G(r) ont 6t6 mesur6es et calcul6es dans le 
domaine r compris entre 0,2 et 6 A. 

Les param6tres d'ordre /t courte distance obtenus 
par affinement et permettant de d6grossir le probl6me 
sont donn6s dans le Tableau 1. 

L'affinement des param&res pour les plus proches 
voisins (2,28 A le long de e) fait apparaJtre une valeur 
de al positive, +0,41, ce qui signifie qu'il existe des 
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Tableau 1. Param~tres d'ordre d courte distance 
obtenus avec le traitement simplifid 

i r~ (A) el a t 
1 2,28 2 + 0,41 
2 2,95 6 -0,34 
3 3,73 12 +0,12 
4 4,56 2 --1 
5 5,11 6 +0,22 

FeO 2,12 6 

evere=0,16 

e Fe° = --0,08 

liaisons FeFe entre premiers voisins. La valeur de orere °2,28~ 
est positive et tr6s grande ce qui signifie que la distance 
entre ces fers est plus grande (de 16%) que la distance 
moyenne 2,28 A. 

Ce premier r~sultat indique la presence de liaisons 
FeFe entre premiers voisins. Une distance aussi courte 
que 2,28 A aurait &~ invraisemblable, mais il faut 
remarquer que la distance obtenue avec e~.~ (2,65 A) 
est encore courte puisque la distance trouv6e dans 
Fe20 ~ pour des sites octa6driques dispos6s de la m6me 
mani6re est de 2,88 A. On remarquera aussi que la 
formule (1) est une approximation du premier ordre par 
rapport aux d6placements e; on peut donc douter de sa 
validit6 lorsque ces derniers sont aussi grands. 

C'est pourquoi nous avons effectu6 un deuxi6me 
traitement des r6sultats en remplaqant le site l(b) par 
un site d'ordre double 2(c) (00½ + A), Fig. 2, affect6 
d'un taux d'occupation deux fois moindre; ceci est 
sugg~r6 par le fort facteur de Debye-Waller de ces 
atomes de fer sur le site l(b). Ce param&re A est le 
d6placement local entre ions fer, introduit pour prendre 
en compte les r6sultats pr61iminaires. 

IV. Traltement dans I'hypoth~se du d6doublement des 
sites l(b) 

1. Rappels 

I1 n'est plus possible de consid6rer que les Feet  les II 
sont r6partis sur un seul r6seau. 

Nous empruntons ~ Hayakawa & Cohen (1975) les 
formules qui s'appliquent au cas off le d6sordre occupe 
plusieurs sous r6seaux. Si j e t  l d6signent des 616ments 
chimiques, rune  distance interatomique, et p e t  v les 
positions respectivement origine et extr6mit6 de r, on 
peut d6finir un param&re d'ordre 

P~, (r) 
W't(r) = 1 

off P ~  est la probabilit6 d'avoir un atome de type l ft. 
1 l'extr6mit~ de r si un atome j e s t  ~t l'origine; m vest la 

proportion d'atomes l sur la position v. Nous n'avons 
consid6rer ici que deux 61~ments, Fee t  El. Dans ce cas 
l'intensit6 de Laue (c'est-~-dire la moyenne de la 
diffusion) s'6crit: 

It.(S) N ~. Fe [] 2 = m . m . f v e  (S) 
IA 

off N est le nombre de mailles concern6es par le 
d6sordre et # est somm6 toutes les positions 
6quivalentes de tousles sites d'une maille participant au 
d6sordre. La diffusion due ~t rordre h courte distance 
peut s'exprimer au moyen des seuls a v~ 

r ~ I  Fe [] FeD 
I(s) = I~ (s) m~--m~a~u~(rt)-] exp (isrt). 

Fe [] ~ m,,m,,, [ 
u'  l 

/ i 

/ "  I / ,~ / , I  / ' . , .  /,o . -  

_ ~ . A - _  ~" / / 

I 

SITESaOI Feou ~ 0 0 oH 
SITES c 

Fig. 2. Structure moyenne dans l'hypoth6se du d6doublement des 
sites (b) en sites (c). 

Dans cette formule chaque valeur de r~ implique/t et v 
et on somme sur les vecteurs r t ayant leur origine dans 
une seule maille. La sommation sur /~' est la m~me 
que dans I~ (s). 

On peut remarquer que, si n red repr6sente la ~ v  

proportion des liaisons #v occup6es par Fell,  nous 
avons: 

nFeFe Fe FeD _ Fe FeO ,~ = m ,  --n,~ - m ~  - - n ~ , .  

Ceci entra~ne que l'on peut d6finir un param&re d'ordre 
at unique pour r t et - r  t, tel que 

0~1 X mFer~D = mFemr-3~Fe ( -  ~ 
" ' ~ " / ~  ~ ~'~v ~/~ v k l ' / )  

= mFe~r'l~FeD(_,. 

L'intensit~ d'un diagramme de poudre est 

sin~ sr t 
I(s) = h ( s )  Y e t a l ~  

l $ r  
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(pour le seul ordre h courte distance), ct d6signe le 
nombre par maille de liaisons 6quivalentes h r~ en 
comptant deux vecteurs oppos6s comme 6quivalents. 

En ce qui concerne ~ F e O O H  nous avons: 

~°=½, []=½, ~°=L [] ma ma mc me = ] 
= Fe [] 2 /1.(s) ~e,,~e,,[] r2 + 2Nmc mc f~e = L f 2  e " ' " ~ a  " ~ a d F e  

I ( s )  
K(s) = - -  --1 

IL(S) 

sin sr~ 
= ~.  Ci~aa, 1 - -  

i . 0  s r i  

sin sr~ 
+ E Ct(lac, l 

i srl 

mFem[] ( DFeEI ~ 
__a ""a  1 -  --aa, t I 

%a,~ - L --~a ] 

m F e m  D _ • ac, l I 

Ge, i =''-a' '-c mmc ] 

m F e m m  [ pFeD 
C " ' 'C  ~ - CC I 

1-- 
a~'~- L m~ ]" 

2. Contraintes impos~es aux param~tres d'ordre 

Le traitement pr61iminaire avait donn6, pour le 
vecteur e, une valeur du param&re d'ordre (I(4,56A) 

voisine de - 1 .  Cette zone de la transform6e de Fourier 
des intensit6s diffus6es n'6tait pas encombr6e de 
proches voisins. Nous pouvons done avoir confiance 
dans la valeur obtenue. Cette valeur de a implique 
qu'un ion Fe 3+ soit entour6 de deux lacunes ~ la 
distance e et r6ciproquement. 

Fe ¼; [] ] , l e s  Pour respecter les proportions m c = m, = 
positions 2(c) s6par6es de 2A ne peuvent &re occup6es 
que par 1313 ou 13Fe. La valeur escompt6e de A est en 
effet beaucoup trop faible (A = 0,37/i,  par le traitement 

a.!O 
/ 

sites b c i rlou Fe 
d~doubl6s c,, O ~ 

sites a a,,Fe " 

°T, 
Fig. 3. Structure de chaine de cations selon e. 

simplifi6) pour autoriser la pr6sence d'une paire FeFe; 
cela conduit h une contrainte: 

aFe[] (24) = --}. cc 

De m~me la distance s6parant une position 1 (a) de la 
position 2(e) la plus proche (2,28 - A)/~ est sfirement 
inf6rieure ~ 2,28 A e t  cette distance ne convient pas 
une pair.e FeFe, done -FeD (2,28 - A) = --~}. Etant ~ac 
donn6es les deux premi6res contraintes et la proportion 
des ions Fe sur les sites (e), cela conduit h la contrainte 
suppl6mentaire _~¢-Fe[] (2,28 + 4) = +J. 

A cause de ces contraintes l 'arrangement sur une 
chalne de cations paraU61e ~ e est enti6rement d&er- 
rain4 ~t une inversion pr6s par rapport au site l(a), 
comme l'indique la Fig. 3. 

3. Affinement du module trouvd 

A partir de la transform6e de Fourier de la diffusion 
K(s) exp6rimentale, Fig. 4, nous avons entrepris deux 
s6ries d'affinements. 

(a) En imposant un d6boublement du site (c) de A = 
0,37 A, ce qui correspond h la distance r I = 2,65 A 
trouv6e dans l'affinement pr61iminaire. 

(b) En imposant un d6doublement du site (c) de A = 
0,60 A qui correspond ~ r I = 2,88 A: qui est la distance 
FeFe entre premiers voisins rencontr6e dans l 'oxyde de 
fer Fe20 3. 

Les essais effectu6s en introduisant en plus un 
param&re fl sur les proches voisins ont 6t6 n6gatifs; ce 
param6tre a fortement tendance h faire diverger les 
param&res laiss6s libres. 

Les affinements effectu6s avec les deux valeurs de A 
en fixant fll = 0 donnent le r6sidu 

f [Gobs(r) -- Geal(r)]2dr 

f G2obs(r)dr 

6gal ~ 0,033 pour A = 0,60/~, et 0,19 pour A = 0 ,37/k  

K(s) 1,0 - 
exp6rimentale 

0,5 

-0,5 

-1,0 

+ + 

\ +7 - 

-1'50 . . . . . . . .  '~ . . . . . . . . .  ;_ . . . . . . . . .  3 . . . . . . . . .  4 . . . . . . . . .  

Fig. 4. Intensit6 diffus6e exp6rimentale,  normalis6e,  K ( s )  - -  
K(s) calcul6e avec les param&res affin6s avec d = 0,60 A +. 

I , ,  1 i i . . . . . . . . .  1 

S(A-~)  
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(Gob s = transform6e de Fourier observ6e), Fig. 5. Dans 
ces affinements, les valeurs des ~t trouv6es au 
paragraphe pr6e6dent ont 6t6 laiss6es fixes. Malgr6 ces 
contraintes, impos6es par le mod/~le, l'accord entre 
transform6e de Fourier observ6e et calcul6e est bon 
pour la valeur A = 0,60 A (Fig. 5); nous retenons done 
cette solution. 

Le Tableau 2 indique les valeurs des param/~tres 
d'ordre /t courte distance obtenus. Nous avons 
repr6sent6, Fig. 4, la courbe K(s) ,  intensit6 diffuse, 
th6orique pour A = 0,60 A e t  K(s )  exp6rimentale. 

G(R) 20 

15 

l0 

5 
,i. ."" 

• . - 

0 '~ ." 

-5  

".o~,, 
-10 

-15 

i 2 3 4 5 6 

R (A) 

Fig. 5. Transform6e de Fourier G(R) de l'intensit6 difus6e: -G(R) 
exp6rimentale; +G(R) calcul6e avec d = 0,60A; • G(R) 
calcul6e avec A = 0,37 A. 

Le param&re e re° donne en principe la distance F e -  
O, mais il existe trois types de distance F e - O  dans la 
structure moyenne: la moit+ des distances fer-oxyg6ne 
fait 2,12 A, un quart fait 1,75 A et un quart, 2,35 A. 
Nous n'avons pas pu traiter s+par6ment les trois 
param&res de d6plaeements loeaux Fe--O fi cause des 
fortes corr61ations. La valeur t re° = -0 ,045 ,  indique 
qu'en moyenne les distances F e - O  sont plus courtes 
de 4,5% que les distances donn6es par la structure 
moyenne. 

4. Corrdlation entre chafnes 

Les translations et inversions de la chaine d6crite 
ci-dessus engendrent quatre types de chaines 
num6rot6es 0, 1, 2, 3 (Fig. 6). Le probl6me maintenant 
pos6 est de savoir comment ces chalnes sont dispos6es 
sur le r6seau hexagonal plan a, b. L'affinement a permis 
de d&erminer les probabilit6s pFe~ pour les distances r 4, 
r 5, r 6, r 7, s6parant deux ehaTnes voisines (Fig. 2 et 
Tableau 3); d'autre part le Tableau 3 donne les valeurs 
th6oriques de ces probabilit6s pour toutes les paires de 
chaines possibles (il suffit que ceci soit fait pour une 
seule chaine origine, ici 0). Les proportions des quatre 
types de paires, qui font co'incider au mieux les 
probabilit6s mesur6es et th6oriques, sont ajust6es par 
moindres carr6s car il y a quatre 6quations pour trois 
inconnues. On trouve ainsi que les paires (0-1) et (0-2) 
sont absentes et que les autres sont repr6sent6es dans 
les proportions: 

0,36 pour (0-0) 0,64 pour (0-3). 

Les valeurs trouvbes pour les quatre proportions sont 
done tr6s proches des valeurs remarquables 

Tableau 2. Valeur des param~tres pour  A = 0,60 ]k 
(les valeurs souligndes correspondent aux  contraintes, 

i = 11 correspondant :t r 8 - 2A, i = 12 d r 8 + 2A) 

i ri (A) art 

1 2,88 +0,33 
2 1,20 --0~33 
3 1,68 --0,33 
4 2.95 --0,025 
5 3,18 --0,33 
6 3,39 +0,30 
7 4,12 +0,11 
8 4,56 - 1  
9 5,11 +0,5 

10 5,43 +0,09 
11 3,36 -0,33 
12 5,76 -0=3,3 
0 2,12 e re° = --0,045 

R = 0,033 

pFe[] 
uv 

p veU + PFceLr = 1,28 
Pf~ = 1 
P :c ~ = 0,53 
P~c ~j = 0,67 

* Deux types de liaisons existent/l 2,95 A. 
f La pr6cision sur les param&res est difficile ~ 6valuer car l'affinement 

est fait sur la transform6e de Fourier radiale. En supposant qu'il n'y avait 
pas d'erreur syst6matique, si ron prend comme nombre d'informations 
ind6pendantes, le nombre de points mesur6s, les erreurs sur les a t 
sont _<0,05. 

i r4 aa I i ~ lacune 
F Fe 

Fig. 6. Representation des quatre types d'association de cha~nes de 
cations possibles. 
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Tableau 3. Tab leau  des probabili tOs pFeD en f o n e t i o n  des vee teurs  rt considdrds et  du type d 'assoc ia t ion  de 

chafnes  

Par example pre ,~to-o) exprime la probabilit6 d'avoir un fer sur le site # et une lacune sur le site v lorsqu'on associe deux chaines 
de cations proches voisines du type (0-0), Fig. 7 (#, v = a ou c). 

p F e t 3 ,  I D F e E 3  _ 2 D F e  I'1 
~ ( 0 - 0 )  -I- ~ t  (0_3)  

calcul6e r i  p F e D  DFeE3 p Fe[2 p FeD exp6rimentale 
" U v(O--O) - -uv (O- - l )  -- t tv(O--2) a ~ v ( O - 3 )  

r4(a-a ) 0 0 1 1 ] 
(2,95 A) j 1,28 1,33 

r4(c-c) 0 1 1 1 
2,95 A 

r~(c-c) 1 1 0 1 1 1 
3,18A 

r6(a-c) 1 1 ½ ½ 0,53 0,66 
3,39 A 

r~(a-e) ½ ½ 1 1 0,6"/ 0,83 
4,12A 

* La comparaison entre les probabilit6s P FeE3 th6oriques et exp6rimentales n'est pas alt~r6e pas les erreurs Aa~ donn6s Tableau 2. 

mais l ' incertitude est sup6rieure ~ l '~cart entre ces 
chiffres. 

L ' a r r angemen t  qui correspond ~ c e s  proport ions est 
tr~s vraisemblable:  en effet les paires (0 -1 )  et (0 -2)  
am~nent les Fe aux distances les plus courtes r 4 et r 5, 
alors que les paires (0 -3)  les maintiennent plus 
61oign6es. On s 'a t tend donc ~ u n  nombre  max imum de 
ces derni&res; mais une propri6t6 du r6seau hexagonal  
(souvent baptis6 triangulaire par  les physiciens qui ont 
6tudi~ ce probl6me) est l'impossibilit~ de d6passer la 
proport ion ~ pour  les paires (0 -3 )  (Wannier ,  1950) 

M 

q~ 

f~ 

4 

k 

AC 

..: ,J--, 

-- .l- n, 

) , 

J 

. . °  
f 

(b) 
(a) 

Fig. 7. Repr6sentation de la structure locale de 6-FeOOH (a) 
compar6e ~ la structure de ct-Fe20 3 (b). 

lorsqu'on dispose deux types d'objets &iquet6s (0) et 
(3) sur ce r~seau: on obtient au minimum ] de paires 
(0 -0 )  ou (3-3) ,  qui scnt  6quivalentes pour  le calcul 
ci-dessus. On sait de plus que cet opt imum est r6alis6 
pour une infinit6 de configurations. 

Conclusion 

L'~tude de l'intensit~ diffus~e nous a permis de d6duire 
un module d 'enchalnements  des cations selon l 'axe c de 
la structure. Nous  avons ensuite d6termin6 un module 
local de structure pour  6 - F e O O H ;  il correspond fi un 
m~lange de chaines dans la proport ion de ] de paire de 
chMnes adjacentes de m~me nature (0 -0 )  pour  ] de 
paire de chMnes proches voisines de nature  diff~rente 
(0-3) ,  Fig. 6. De  grandes  similitudes existent entre cette 
structure locale et celle de a-Fe203:  l 'occupat ion selon 
l 'axe c, des octa~dres d 'oxyg~nes ayan t  une face en 
commun  se fait avec la s6quence FeFer - l l l . . .  pour  
3 - F e O O H  et F e F e l l . . .  pour  a -Fe20  3, Fig. 7. 
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