
JOURNAL O,- SOLID STATE CHtMlSTRY 75, 20%2()6(1%8) 

Au sujet de la structure cristalline de Ca(ReO&-2H20 

J. P. PICARD, J. P. BESSE, ET R. CHEVALIER 

Laboratoire de Cristallographie et Physico-Chimie des MatPriaux, U.A. 444, 
Universite’ de Clermont-Fd II, B.P. 45, 63170 AubiPre, France 

ET M. GASPERIN 

Loborutoiw dc MinPrulogic~-Cristall~~~r~lp~~i~~ ussocic; uu C.N.R.S., 
Universitc; P. et M. Curie. 4 Pltrcr Jlrssielr, 75252 Paris Ccdcs 0.5, Frur2c.c 

Received January 22, 1988 

A la suite de la rkcente parution de I’arti- 
cle dkrivant la structure de Ca(ReO&. 
2H20 (I), un de nos confrkres (2) nous 

faisait remarquer que la structure, ktablie 

TABLEAU 11 

DISTANCES (i\) ET ANGLES ("I CARACTCRISTIQIJES 

Polykdres du rhCm: 

TABLEAU I 

COORDONN~~S ATOMIQU~~ ET FAcTEURS 

D'AGIl-ATION THERMIQUE 

Rc( I ) 
KC(~) 
Ca 
Of I ) 
O(2) 
O(3) 
O(H@)(4) 
O(5) 

3269(l) 
57.5X(l) 

6493(2) 
4201(Y) 

1723(7) 
2614(X) 
21X3(7) 

202X(X) 

? 

l620(3) 
3XSX(I) 

351x4) 
1665(23) 

1X26(19) 
23X4(21) 

3785(1X) 
4445(22) 

41X6(2) 
6X39( I ) 

4505(2) 
7569( 12) 
4XhX(IO) 

2967(11) 

85 16(V) 
60X( 1 I ) 

B,,” 

0.91(.04) 
0.X3(.04) 
0.71(.04) 

2.12(2) 
1.42(2) 

1.X1(2) 
124 I ) 
1.X3(1) 

O(6) 3711(7) 4.551(19) 2203(10) 1.45(l) 
O(7) 4797(X) 4647(22) 6276(11) 1.8X(I) 
O(X) X21( IO) 34X3(27) 5X06( 14) 2.67(I) 
01 H@)(V) 506(V) 3X10(2.5) X720(13) 2.33(l) 
Of IO) 3XXX(X) 3707(20) 9092(10) 1.55(l) 

Re( 1)-O(5) 1.70(2) 

-O(8) 1.72(2) 
-O(3) 1.72(l) 
-O(2) 1.73(l) 

O(5)-Re(l)-O(8) 
O(S)-Re( 1)-O(3) 
O(5)-Re( 1)-O(2) 
O(8)-Re(l)-O(3) 
O(S)-Re(l)-O(2) 
O(3)-Re(l)-O(2) 

1 II .4(2) 
107.8(7) 
109.5(8) 

107.9(9) 
110.4(8) 
109.9(7) 

Re(2)-O( 1) 
-O(6) 
-O(lO) 
-O(7) 

Re(l)-0 = l.71x 

I .6%2) 
I .72( 1) 
I .72(2) 
1.73(l) 

O(1) -Re(2)-O(6) 111.2(7) 
O(l) -Re(2)-O(l0) 109.0(X) 
O(I) -Re(2)-O(7) 109.8(8) 
O(6) -Re(2)-O(l0) 110.1(7) 
O(6) -Re(2)-O(7) 107.1(7) 
O(lO)-Re(2)-O(7) 109.6(7) 

Re(2)-0 = 1.71, 
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TABLEAU II-Contirwc~d 

Polykdres du calcium 

Ca-OH2(9) 2.37(2) 
-O(lO) 2.39(2) 
-aa 2.40(l) 
-O(6) 2.40(l) 
-OH2(4) 2.53(l) 
-O(5) 2.55(l) 
-O(7) 2.56(l) 
-OH2(4) 2.62(2) 

Ca-0 = 2.47, 

Les coordonnees atomiques et les fac- 
teurs de temperature qui en decoulent sont 
report& dans le tableau 1; les distances et 
les angles de liaison caracteristiques fi- 
gurent dans le tableau II. 

Cette nouvelle description conduit a des 
distances M-O plus precises et plus regu- 
Ii&es, mais elle ne modifie aucun des carac- 
teres structuraux figurant dans I’article 
precedent. 

dans le groupe C2, Ctait descriptible dans le 
groupe C2/c par un changement d’origine. 

Les affinements, effectues dans les me- References 
mes conditions que pour le groupe non cen- 
tre, conduisent a une valeur de R = 0.079 et 
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