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CHAPITRE I

PREPARATION DES DONNEES PHYSTIQUES.

A) GENERALITES : o

T'antlérite est un minéral secondaire que 1l'on trouve
sénéralement dans les gisements de culvre. Les principales mines
oh 1'on trouve ce cristal se situent dans les régions deésertlgucs;
Andes, Arizona, Méxigue, Chili.

Ce cristal se prdésente dans son état naturel sous forme
g'épaisses tablettes et aussi sous formend'aiguilles prismatigues
selon 1'axe c. Les spdeimens qui nous ont servisétalent de ce dsr-
nier type.

L'antlérite cristallise dans le systéme o0 o 000w,

a ¢ b e = 0,6827 I s 0,5027

9]

} 0
Ne = II_,9"(" KX TiX = T,00202 A
2o = 6,02 X

_ e groupe d'espace donné dans la littérature est Pnau,
Ia cellule unité contient 4 molécules. La forme du cristal nous
a permis seu}ement de faire des clichés autour de l'axe ¢, Les
raies gue nous avons cbtenues sont done de la forme (hko) (hkI)

(nk2), 2 1'exclusion de Goutes autres.

B) GROUPES D'ESPACE

Les 3 diagrammes effectués a la chambre de Yelssenberg

ont donné les extinctions suivantes :



MORPHOL.OGIE DE LL'ANTLERITE

c =001
b - 010
a = 100
f =130
e =120
m=110

Echantillon de la mine de
CHUQUICAMATA



aucuno condivion

=

o 13 le 4 1 = &1

h ¥ o aucune condition,

Lo proupe d'espace de L'antldérite peut dove St wois
teosrovpe Poam o~ centro sywmdtrigue, solt le groupe Pha o~ non
vl

centro syndtrigue, Ces 2 sroupes priscriteanl les mfnes oxtlnationg,

~ % i IO A i . 7 iy NI b S WETTp I
Cpoideedith DEL THMZGIS TINS5 CORMALIOATTC 1000 PACOSIS D5

)

Mlexions o étd esbtinde visucllolens
1

des loctours

Girola teehniog

—

do lorontz ob de polarisation,

suense correction d'absorpbion n'a étd faite {Qlanibio

intion Co Kk ),

du crictal est Cpal & quelgues I/I0 de w3 rad
four la corvrection de Lorentz polarisation on s'ost
servi d'abague de Cole et Cole. On a tracd lo rdésean réedprogue

du ceristal avao s

) 9(,1_“ — G-
& = Ty A
ENEEY e

"

at nar rototion du calgue autour de l'orisine on on o Jdduib loo

Tactours Jae correebion,

Y [

7y
b) Urnroa construit la sdrie dog sin 69@03“ spondant

chague tnehe,

0, CITOLT

e
-
=
i
.
i
e
2
+
.
5
=
5

54}

-

Bo= 0,000,

SEORESRVEIR D ISR A RN SR AR

I1 nous a @88 possible de corrlscr los facteurs

AL b

1'adtaticon thoruique =t de in . Sue facoln de les soranliocors,



n oeffet, Waller a montrd gu'une bonne approxinatbion de 1'eifet
q ?,. Ve, L . . . s A . VY ‘g - . ;
de Llasdibation theruique sur les intensitds vdildehies dans une
soiveture, dtalt d'derire
]
rgin=@®
)\?.

odbant apveléd le cooificlent de tempdraturc, et est drzal a

=
H]
[—"
o
&

P R N - X . . .

SIT UL o L1 Ui con la poyenne guadratlgue du déplacement
norual foun plog réflecteour dlatomes depuls leur position moyeie
ne,

.
. T Lsin” @ p P A
T = =l oquil oest de la Torme oy o= k.
L

OTIL (b, + Wy + dz ,
or ' = 2= 1 o Ly ‘% }) sera done de la w8ne

J . forme,

Pour les rellexions (hko}, oin o done parsasd les intervalles des
r:'ind@ on oparties contenant un sombre doal de rdilexions i,
Gn dolt benir couwnbe dans le calcul depdunombre de pdflerions
dtintensicd nulle. Loans chague intorvalle on Svalus 1o

moyenne des 7, coupbe benu de leur poids statistique, o calcule
L 3w/ 0.

On tracoe la courbae

fog & T v/ p o= (sin” @),

{t

I

Catte courbe st sensiblement unce droite, el sert de courbhe de
corrretlion,
: i . .
On divise ensulte chague 7 (i C)\smi 1a valeur lue sur la
courbe et nar »n, Un a ainsi uormaiisé les factours do sbr
et on les o corrilisd de l'asitation thermigue, —
1 2

> A© = nowbre de rdéflexion, olesten-dire &7 = I,

en fait il a fallu mulbiplier par une coastante de provortionalite,

n

ecar nous n'avons pas eu du proalol coun 2. AT = 1,

On 2 normalisd de la ufme facon les rdilexion hkl,
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Comme nous 1'avons vu prdécdédomment, nous pouvons chulsii
soit le rroune Mnam - centro symdtrique, solt Iz roupe Mnal, -

Fl

non eantro symétrique,
e problome du choix du psyoupe d'espace, Ltraits por

-1
!

Jilson, se ramine au problime du "random wall

@

Hous ne donnons gque Les résultats

T)otructurs non cenbro symnétbrique

I = ll“\ - ;’.\!L, + 1I:¢_ ot <I> - <'|1‘.’l’._.-> +<r>
A orobabilicd pour gue T osolt compris entre I oot o+ dT ept domilo

DR

P{r)at =

A o
<I> e

-

T probabilitsd f?(Io) pour que 1l'intensicd T oooib éonlo ou Indoriou:
T est donnde par .
.

L O

Lropogants

L= u
(I

oyobructure canbroe symdtrique

Jonn AvOonSD s .
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“érantos, ot aue MOUS pouvons ainsi ditecter ou noen un
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e o
..J;‘/‘ WHED LIV L2 .

D)boyen pratione
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On ocommte loo foeuours de strucbture dont la valour obhsoluo
oot oconprise entre O et o, 5 G,2 et C,Mh eic... Hdous trouvens lo
courbe sulvante, La forme do gotbe courbe montre gue nous Lol 4CH
dong Le ceng d'une structura contro sywdbrigue, Jous avons ou an
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H)QﬁScrintion du croune Pnan ot forpe des factaurs do

siructure (ef “ables Intcrnationales).

de syrc dau

n t B oem G A o e G O BO7 Bs e mm v e o

TouDe

i el i

es Jdléments minima de sywétrie du psrouve Pnam sont o

- un plan de symétrie pervendiculaire v Ox, avec un
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VALEURS DE | A(hkoll

~hl 0 1 2 3 4 5 6 7 £ 9
0 0,63 1,31 0.49

1 0,32 1,42 | 1,41 | 0,60 | 1,03 | 191 | 1,57 | 058
2 039|109 03| 1,32]090] 092 088 151 1,02
3 124 032 | 124 | 170 068 1.06

4 | 0£33 032|126 | 043 | 0,46 | 0.36 0,783 0,94

5 0£37 072 | 1,26 | 241 1,27 1.5

6 |0683]119] 105 1,50 | 0,93 | 1,24 | 0,95 0,63

7 0,33 1,74 | 1.50 113 | 034

: & | 153035 057 0,96 1,56 076 | 111

9 119 1,77 | 0,99 1,33

10 | 0.47 | 1,45 065 136 104 0£2

11 1175 0,43 | 0,42 | 0,34

12 087 | | 181 062

13 0,46
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VALEURS DE |A(hka)l ~

~hl o 1 2 3 4 5 6 7
0 1,77

1 0,61 1,363

2 1,64 | 0,57 | 0,93 | 0,56  06¢ 1103
3 1127 | 191 | 0.55 0,50 0,59

4 1,02 | 1.1 112,69 | 1,42
5 10,680 0% | 0,91 1,68 1.80

6 1,50 | 0,90 | 0.67

7 | 072 1,99 | 1,063 | 2,45

8 | 1.04 | 1,54 1,90 1,23

9 | 214 | 173 0,632 0,60

10 1,563

11 | 0,56 213 | 0.76 | 0,84 0,71

12 0,77 | 1,07

13 | 0,42
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VALEURS DE (A {hko)-1) (-1)

h+k

k >3
0|1 ] 21345 6|7 ]|819110]|11 12|13k
0 -085 -031 022 134 -078 2.5
1 -090-0,20| 0,54 090j-024|-043(-1 | 088| 041|-11 | 208 1 -079]| 115
2 -060/10 -023/10 059/ 10 | 010 089-067| 10 -027| 0,81~229 691
3 103[-0,% -0,90, 081-048-125  2,03-008| 245 |-086/-082|-0,62 0,63
4 | 072/-0,99-0418-0,53/-0,79|-0,60 014 |-1,24| 143 0,02-0,08 088 134
5 -0,64| 016| 1,89 087 348|-055 1 | 1 |-1 | 032 6,53
6 [-0.76/-007 -0,23| 0.22-039]-0,62-0/10 |-0,29 -042|-0,77 -3,43
7 265-1.27 10 |10 |10 |10 -088[-023 0,27
8 -10 -148-10 |-042/-0112+0,32-0,31 -1,35
9 -0,66|-0,04 -0.70
>
h -008-45 | 110 | 2,56 122|190/ 0,51, 341| 181|-261| 295 366]-079

TABLEAU 1
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h+k

VALEURS DE {A (nk1)-1) (-1)

k >
Nlo|1 ]2 3|4 5|67 |8 910 11|12 13]|%k
0 -0,62 036 048 -3,59 0,69 0,82
1 69| 267 1 -045425-1 |-009| 2 | 1 1354 0,40-1 |51
5 [212] 1 -0,67| Q70 04 | 017]-078] 17 [139] 1 |-1 |.042 044 6,13
3 -063 | 014 -0,75|-0,24| 1,82| 0,55 2.98-291|-0,33|-1,51/-0,30| 1 -018
4 1-10 |10 -0,69| 0,65-10 |-253|-1,0 |-047 |-1,0 | 035|-1,0 | 0,50 589
5 090 0,53/-1,0 1-024|-1,0 | 1,0 | 4,99|-0,52/-10 3,66
6 -1,0 110 10 [0 62310 10 |10 1.0 623
7 1,0 F039/-1,0 |,03-1,0 |10 |-1,0 | 1,0 -312
8 10 |10 10 10 M0 10 | 0
b3
h 327 477 | 2,65 3.80-0,63|-088 828|-313 1,57 |-2,51| 4,85/ 1,54 |-018

TABLEAU 2
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aveg 1A 1 o [ 3/_7 ; o
ﬁ (1:) = p K L)) + ﬁ (i T) .; ihj: - “;"'—'—';.'j“""‘“‘“-> 5 i ':—) e L:M._,w._j.mw
{3 (k1) = -1) %jwa)h (A (1) = 1)

nour 1 = O ou I

Tas valeurs dec<(h) et(%(k) sont données dans 1les bleaux ITIT et
IV, Les valeurs de ﬁ(k) sont ici plus grandes gue celles des o{((h)

&
(e sorte aue 1la comparaison des sipgnes de la cabdsorie 0sd) en

est plus facile,

Tllustrons 1l'emploi de la mdéthode par un exemple:

Comparer Alh'iz"o) = A(2,T2,0) aux raies de la wéume
2 W f e i =
catdvorie A(o,u",0) avaec k'nair, ‘

On forme un Tableau V ool dang la premicre colonne {izurent las
indices (2,1",0) et dans la deuxilme colenne les A{2,k",0)

correspondant.
fes colonnes suivantes (3 et 4) contiennent les valeurs de i

-

ans les colonwos (5 et ) on recopie les valeurs de(?’“ ) et

.o B 1.t
de {=T) o ﬂ(lw, ]

gnfin la dernidre colonne contlent la valeur de X caleulsd avec

les donncesdu Tobleau.

Hous n'ovons considdrd que les valeurs de J dépassant o,
Pour X = 2 ; on a
o= T T e
Pos s+ th 2= G,00
R ~
Unn doédult adsemment la chaine de gignes
fey e ’ oLt Yo. A S B
R e sz*“ﬁ,‘ww-—;‘l)
ol fyest un paramitre & déterniner (+ 1)
A
On constrult ainsi un ceribain nombre de chaines de signes dévell-

dant de signes parandtriques. Hous avons pu alnsi ajoutor & in

chaine pricdédente les chalnes =zuivanbes :
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TABLEAUX DES oi(h) ET ((k)

h | O 1 2 3 4 S 6 7 8 9
It (h,0) 115 |69 | 0,63]-1,34] 6,53 -3,43|0,27 |-1,35-070
&{h) -513 -613 | 018 589 -3,66|-623 342 00
A(h) -398 (078 1 0,8114,55/287-966| 3,69(-1.35|-070

i< 0 1 2 3 4 S 6 7 8 9 10 | 11 |12 13
it 0) 008 14,58 | 110|2,56 | 1,22 -190 0,51| 3,41| 1.&81|-2,61 295 3,66 -0,79
Bk 3.27 -4,77 | 2,65|3,80.-0,63 0838  8,28|-313 |-1,57 |-2,51|4.85 | 1,54 |-018
gik) 3491935 3,75 6,36 | 059|-272|8,79 028 024 |-512|780| 5,21 -0,97

TABLEAUX 3Jet4
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COMPARAISON DES SIGNES DE A (hk'l) et de A (WkD
A (W KD|=tA ©212,0)] = 1,61

_ ik

hk't | Alhko k., k, k) (D k) X
200 | 063 6 6 - 272

2 | o088 7 5 879 0,59 21

4 126 8 4 0,28 6.36 21

6 1,05 9 3 0,24 375

8 057 10 2 | =512 | -935 -2

10 0.85 11 1 7, 80 237 2,37

12 181 12 0

TABLEAU 5
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CRIGWUATLOCTTIIN o WESONGIToN D8 LA DERUCIUng
fiz nhoto-sommatbeur <2 vol. No000 o, b caune do son polie
voir de rdsolution trup foible eb oeause du actour atonigue
peu lmportent des oxy-oncs, o douné seulement la projection deg
culvies et des soudres cur o plan {a b)),
IY fallails duvo o faubtres informations pour pouvol:

résoundre cebte sorueture, Uon

nar des iddrati
el Vv

des

Cons

() o

princinalemoent,

vonaante do nick qwl. et avece

"itude envitoneunent

friguents Jdu Cuivres et du soufre, d

iaformations ont

St fournies,
.[I

ccu(n

1

O Lo -~

0.

ong isonorpihigues aveco

la brochantite .

0 ut Cu

5 peossibles et les nlus
ang diffdrents sels et sulinte

de oculvre, a dté aussi entreprise. Jwes dilistances inber-atonmlques
=0 Cu-~0 ont Sod répertoridos,
B IUDS PADN QORMPARATLSON
T) Snvironneuent du soufre
LVétude bibliosraphigue d'une sdérie de sels dons lesguels
ey e Tea o B T AT TYS T I~ P et e e
50 Trouve le pgroupcrnant (L0 ) . 2 nontrd que le soulre est tou-
A
jours au centre d'un titraddre dtoryaines vlus ou wmoins wdforad et
4]
dont les disbtances 0-0 sont e 1'ordre de I,50 A,
o
o TR 200 = O T,020 0
) ; i1 AN ’) R -
200 - 0) e A
L+
L) ion 3 oD - 0) I,50 4 ‘
o0 - 0) I,04% A
[+]
C} CU. t'.rJ'O’]I I(L‘! el '\.:’) I_,"", fr\:a
o .
{5 - ) I,59 4
7 . [¢]
20 - 0) T,5% A
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d) oS0y, {5 ~0) T,00 4
(i - ©) I,52 1
(5 - 0) I,hT A
Q
) I',,LT,IS(J}E_,TI,)(} 205 - 0) T, L0 i
2(s - 0) T, 50 A
[+]
o) Pb{‘sﬂ’{)!);..)(:3()“),(:,. (s - 0) I,57 4
{5 - 0) ,55 .
Doulip, 1,00, L0 20
o
Ce sel orisballise doos le
Coop oo, o) ohopospode un neraietre
o0 0 Foin le paromobie o da Y'antldrite A dogeription o
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oY mvironnement du eulvreo

Yétude bibliogranhique do guelgues conposcs ol sels
windraux comprenant du cuivre, o wmontrd gque le culveoe soe o gitue
céndralenent au centre d'un octaldre dfoxysines ob <707 nlog

ou moing déformd,

--peseripgion de 2locbabdre

Cuatre oxysines ot U forment un carrd , aun conurn
duguel oo Lrouve le cu%vre. Lo distonecs cu - O ob Lu - O sons
alors de 1'ordre de @ A, T ost convenu (lappelicer "bras courin'
doe Lollos lialsons,

Les dewxr autres atownes (oxy%&n@s ou (41 sont situlo
v opart et dlautre de ee corrd, dans des directions 1dpireonent

inclindes poar rapporst o la norunle de ce caryrd. Les distancos du

cuivre b ocos dewx aboues sont tris veriables et on indral supd-
Q

; SN e ; My ., IR I

picuras oo 4. £1 oest convernu dlappeler "bras lonsg" do tolles

liaisons,

- Chaftnes de culvie i

Dans do nonbreur conposcs, 1l & dud brouvd gue log
ativros fovtieient dos chaTues infinies dans unc digecbi@n, Caand
Tas distances onbtre cuivres sont de l'ordras de 3 o4 la lisison
entre coo cuivres sc falt par 'intermddiaire des oxyiones ou
cog 0 dng "bras courts'. : e

A oitre dle

Cu\w”)aj ”u(““)ﬂ DU o, Cue (01, oo (fumurite), 80,Cu, zou(oll)

mnle, 11 est donnd des projections do

- a —y

gul wontrent un tel cntoura;:e.

Tl appara®i done gue ces carrds sont constliuds, dans
les sels considorda, soit par 4 oxypones, soit par 2 oxXy. wnch el
o oo1r, plavtre parc, les "bras lonss' sont Loruminds solt pav des
oxyisines, Soit par des 06 selon le compos .

feilargue

o liaison cntre cuivre A'une nfie chathe n'est plus
identigue v le prdetdente lorsgue la fornule chialque

comporibe deos mollcules L0,

)
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PROJECTIONS MONTRANT LE CARRE
ENTOURANT LE CUIVRE DANS

°) Cu (OH), e Cu

OH

oo

Pb

°)  Cu, (OH)2 CO, (Azurite)

90

OH

) 80, Cu, 3Cu(OH), (I3rochantite)

OO
0

Cu
OH'
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- ' brochontite

Unc desecription spicinle de la brochantite ezt inte
sante car sa parentd avee 1'antldrite est tros prande.
Il existe une analosle de formule chimique S0, O, ﬁCu(LT&

el surtout la brochantite et l'antldirite ont un «due paranctre o,

s culvras gont disposds sulvant des chfines ovaralliles & 1faxe ¢
S (
¢t sont distants de s Ltun do z'autre.

pes plangs dos currds oont tous paralliles L L'axe o,

(,

nds les carrds anpnartenant o des chalnes de cuivre diffdronte

L

P

Ces carrds sounb constituds comae 1'indlgue le schéno.

£

fodes atomes de culvres qui ne sont pas dguivelents correspontaens
@

[

Térento, fuand les doux chaties de ecuivro 50T

des entouracen i

nroches 1'uns do lautre, 1'oxyolne ou le O du "bras court" de
1han dos nivies wpoartient au "bras lons” du cuivre de 1'autre
chalne. Cuand il existe des "espacos vides” entre chatne de

culvrs la liaison s'offeccotuc on gualague sorte par le soulre,

%) Correspondance antre 1'orthovanadate de nichel ot

1'ancldrite

!

Cette correspondance oot d'allleurs & 1a baso do 1 'orn.

Crreprl de rdésolution de cetbe structure,
o) Analogie de wailie
‘orthovanadate de niclel eristallise dens la SYSe
tune orthorhombique avee lo waille suivante
a b C
. a O A
(VO )., i SLeN A TI,00 A G0 T5 A
| =
Q Q e
\;JQJ[){( £, Cu D,ED A TT, 00 § L0
b) Analogie de foruule chimigue
Slle avpparaft prewdilreuent dang 1'eriture ohiique.
I naille “lduentaire do ce couposs conporie fLounitds, soit
Vo, Sl O,
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.

¢) Deserivntion sommaire do la structure,
Comme dang la brochantite, deg rniclels distarso o
[a}
viron de A forment dons ohafnes le lons de 1'axe o,

plans des sords dlowvotnes sont tous oo 1l e

Cuand deux chafnes de nicltel sont volsines, la

it . N U 1| -
Lras couitn oo

2ntre nickels s'effectus auw woyen d'un oxy one
| ar g o 1t . RO R L. i I~ Ty AN
ceux nickels "bras long’ du nileliel do lloutre ehatie,
faand . | PN | R
fuand 11 existe un “cspace vide' entre cho
clzel le vanadium cert do lien,
Pous les abtoues sont approxivativerient
5 o~y . N i i
ae conaes f“_" 5 e T e
£ “r
tre purt, couuwe on failt, ce sont les oxy;jlnes gul
bendent o iuposer les diuensions de la waille, i1 est & noterp
quz, our deg li:gen narelliles & L'axe b, so trouvent & DY OeN00
¢bogue oy des Liocacs paralldles o 1'axe o, se trouvent o DY e

Ly ey
HEFEEN

LY Conclusion

'idde don nte pour la rdésolution de la structurs oo

1ina
- 54 . . . -
Llantldrite est done Brosque isonornhic avee la brochantite 20 lc

vornadate do niceclel.

~- Avee la brochantite 11 oxiste wie analogsic nrooos:
parinloe selon i'axe ¢ 5 c¢'est-h-dire des chatnes de culvozs
inZinies scelon cebie direction, ¢t des ©litraddros orient o, ool
e 11 a0 Gt vu pricddermiont.,

Cmant aux digtances O - O, 11 ost prifdrable do se Genir L unc

=0

valeur woyenne de I,450 pour L'antldrite. Cotte valour ost plug
scrande gue celles rencontrdes dons la brochantite, meis les di-
mensions de mailles ne sont pas aussi counarablon,

Jour leg distanceszs Cu=0, Cu-0l, du carrs, clles ont &td priasos
o

eq&les 0.2 A, valours rencontrans dons Lous 1oo coMmMOSan, LHrueliiie
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1

Tes positions des culvres sont done @

==t

4(e) Cu % =0 v o= 0 vo=

Q220§ =68, 375 2w

it

3(a) cu, X

(Tes valeurs de x et y sont données par rapport & 1loricing nor-
gude sur la fisure).

ia rdésolution de la structure c¢st waintenant pratlguc-
ment terminde,

OT doit se placer de fagon quec la dintrnces D0, = L,00
et que Cu,0; solt un "pras court". Les deux eercles o centroe O,
[, A [ o

de rayon I,5 A et de centre Cu, de rayon I, 5 . , ddrinissent une
petite zone dans lagquelle doit-se trouver ..
in oeffet, OI at Cu2 se trouvent o d%s cStes_qui diflerent de i
en projection vaut I,235 L.

Q

donge Cu.0
(i I

lLes posltions de OI sont Jdone ¢

Ci{e) O X = OJE_:'; vyt 0,20 . o

SVachbvenent du totraddre d'oxyosines entourant le soufre {(en sup-

Aa

L
posant gu'il est h neu prds rijulier) donne les pogitions de © oo
(‘)fx -]
o
Pour ., il faub une vosgition dlordre 4 eb pour - UnC
nosition d'ordre O, cor pour avelr des tobracdres orient s come

le vanadatbe da nickel, 2 03 doivent ovoir une diffdrence d@ codis

de =,
L
‘es positions de O, et 0. sont done
[N i
hf g e D] I T A I——
"V\C) O, Hm= Gyl VARSIV ]
[
G(a) O w0, v = O, TN v =
7

Henarque 3
B iy

ruisqu'il v oo une cerbtaine latitude sur 1teunloceznt
do U., lc nogitiomncuent des onyalnes 25t it do fagon oavolrn

N

4ooxyeines suivant une parallole Loltane b,




&a U, 2 Cu AOIW
2

OEN

@ b

@ Cu S
o> (O° @o:



A

G, et CIL, sc nlacent automatiquement au doeoows de )

et 0. 1 des eBtes » = % . Ue sont 2 positions {c).

hle) oI, XX 0,24 ¥y 0,7 Lo

"e) orL MR 0,00 v 0,00 TR

OHT a par raison de symdtrie une posibtion clordyes
ot se place par ayudtrie

sla) 011 X 0,007 v U, T R~

I

LELarouzE ol

oSN S

I) Tes valeurs indigudes pour les AifTdrents poraieoros

ont “td obternues par tftonneuents succesnsils de fagon oobfenly

4
i

das rasulsats aussi proches cue seossible de cewx donneds dons 1o

—

ligstdérature,

) Tout sc ramemne finclenment pour leg oo sl eu Lo
G (e} & dews positions {d), puisqu'on ne peut nop les diff-
rencicr. C'est ce gul a Jtd Lfalt pour le caleul cu facteur v

viéracitd.

;) Te calcul du facteur

R

les raies (p 1) et (i p). I1 doit 8tre ndécopnsivemens Iafrricur
r \ i

pour les raies (np p) et (i 1) car les conbribuclons des oUivios
en vosition opielales 1'amcliore.
7o corrcechion de 'IBln sur le facteur atouigue o

pulvre a o%d faite pour le calcul de .

W ohs, = I ecal -
— o e 2, Ll e = (_)’:;_1‘9

" oba,.

o vorneio o ot o rectud pour

Ta valeur de o, guoique CLdévie, wmontre gue les nositlions dornndes

sont acceptables. 7o raffincuent devrait done Btre conver eitb.






S04 Cu, 2Cu (OH),

o

Projection sur ac de luntte Projection sur cb de lunité asymetrique

asymetrique

On remarque sur les projechons, les chanes de cuvre et leur hasons dfferentes
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TAISLEAU DES PARAME TRES {avant raffnement)

4c Cu,| O 0 0250

&8d Cu | 0274 | 0125 O

4c S | 016 0,37 0,250
4c O, | 027 0,26 0,250
4c O, | 026 0,50 0,250
&8d O; | 0,02 036 | O
8d OH,| 0,07 0,10 0
4c OH,| 026 0 0,250

4c OH,| 077 0,76 0,250
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TAIBLEAU DES PARAMETRES (apres raffnement)

X Y Z
4fc) Cu,| 0,004 | 0,002 | 0250
Ad) Cu, | 0290 | 0125 | 0,005
4 S | 0430 | 0362 0,250
4 O, | 0,256 | 0,273 | 0,250
4) O, | 0203 | 0473 | 0,250
8d) O3 | 0,025 | 0,346 | 0,046
&d) OH,| 0,053 0104 | 0,516
4c) OH,| 0283 | 0017 | 0,250
4c) OHy | 0,635 | 0,775 | 0,250




CALCUL DU FACTEUR DE VERACITE AU1E STADE DE
RESOLUTION DE LA STRUCTURE POUR LES RAIES htk=2n+1

hk| Aobs| Acal | Aob—Acal [hk| Aobs| Acal|Acb— Acal
120109]176] 065 |29/ 0 | o 0
211 o l023| 023 |65/127|085 042
23] 0 |02 | 02 |M0[1.45|126| 0419
141 0,32 | 0,46| 0414 |72|1,51.034| 117 |
25| 0 049 049 [49/099]0,93| 006
41|1,411121 021 |59 0 |0417| 047
34|0.43 026 047 |3101,36 |446| 01
16|119 432 043 74| o | o | o
3211,32 |-2.9 1,36 |67 113 ] 0833| 025
43[1,24 113 041 |211}-0,43 |03 013
36/1,50 201 | 051 [31|157 116 039
52(0,92 1,21 029 |76] 0 |04 0.4
27|033]026| 007 [33]1.06]09 016
45(1,26 0,62 064 |12l o | o 0
160,35 041, 0,24 |510/082 1,10 | 0,32
54(0.36 1044 | 022 |411034/062] o028
61/1,031062| 041 [69]1.33|1.41 0,08
471,50 037 | 063 [35/415 224 1,09
363096 |045| 051 [3120.62 /044 | 046
63083115 | 0,53

56124 (121 | 0,03

R = 041
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CORRECTION DE HOLN POQUR
Cu'’ ACoK
AF =~ 1,5
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A structure de 1'antldivite “0. Ciauroulon ), est o asalo

il

ocelle du vanadate de oleizel VN L, ocotme Lo nrouv: Lo e

cur de viracitd.

DYaiileurs, au moraent ol le polTinement do 1o sbruc b
allait Btre entreonrls, LOus avons eu connaissance dtun travall Co
sratd, gul corrobore nos risulbtats,

I1 est o aobery gque les moyens ds oo couvirae Lo aralkl
sont tobelement dilfdvents des nobtres, L'auteur localice los
atomes do culvre var projectbion de Patterson ot len autirog aLone

&

par projectbion oo Yourvier o la wachine Slectronigue ¢ las o

Pérences obbenues oour les paramctres ne sont pourbtant gue do guele
gquas centiones.,

T widthode, que nous avons enployde est nolng

mois s'adapte quand n8ue bien & la résolution de la ob

LIS Sy ot Toae o L ese ey T =S Rl 1 e t = 1o vk ek
Llantglidrice,. ies siogwcs do Tacteurg de strucburse onc 2T

; I - e e et o . ; o - . - T~ i .
nalTmEotictique. Ta statlstigue donne sensiblement Len a@non Ll

formaaoio. o gue la orogjoctlon de Yabterson, mals 25t d

1 y A [, A ey LT B - . - ey e v L EE Sy e
nius alsd et we ndcessitd pas de uoyens colitew:s, Les sutros loloor-

i R
VL LT

nesions ndegessaires ont ¢td donndes nar les consldor

tollo- - chinmigues qui ont <od developpdzoauw chapitys Droe zinb,

T Jerivant la forunule du vansoate doe ndlcizel zous 1o fore-

e Q(VQM) Tio, mebtan® on dvidence le gsroupcunc it S alrigno
A ) -
(7)) et ecelle de L'antldrite sous la Forae colo wae [0 0 )L

“t

on reconialt une analosle Loia condition dlocionnre aue Dot

2

vents (O77) puilssent fovwer wn totrocdre vide, Cevoe nondlo L3
Lo ddumontree
Une continuation de oo travail par 1'Ztude ¢z Llaoatill-

Pite n la diffraction neusronigue ¢t au moyen de la rdsonnince na-

g 0 [ ST . y L
sndtique pourrait ZLre envisa e,



7o localisation des hydropimes,impossible & ddesler au wmoyon dos

Ao

rayons ,seralt ainsl faite.
Ltexistence de tdtratdres (017), "vides" va d'sillours
Bore nrouvide dans une thise simultande gquil sera sonsciue o

H

Lo Cohen-iddad oh les ! atomes d'hydrogines du jwoune ont (007,
D N I

d'un hydro-;grenat A1, Ca., (011),. - s¢ trouvent & L'inciricur ¢'un

. ) 1
p . . o L ot " s
citracdrs dtoxyedtnes les /0 protons 1T reumplacant le cation 15 .
Tn pdsund, on peut passer de la structurce du vinesdatoe

de niclrel b celle de l'antldrite par 1L'enseuble des suboiisu-

tions sulvantes :

VO, = ——— 50

slu —_— PRkt

43

Lo mdthode employde nous sug;ore aussl une continuntion

do ce travaill npar renplaceinieant ¢u culvre au woyen Gl'atomes de 1o

série des motaux de trancition et par reuplaccnent du srouvencnt

{a0.)77 par Ll'iode, le chlore..., (11007, etc...
| /.J

t..

Cous devons trouver des sels non sculenent lsonorphes de 1l'ancli-

vite, 10is aussl de la brocehantite, de la lanpgite S0, Cu, sou{ o,
tr 4.

TU.0 et de llatacawlte CL_.0ou{0l7),

'
o

o Jbude systinatique de tous ces commosds pourrait 8tre cnvinn

s,

»
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