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Les conlraintcs impos;;es aux parametres structu
raux sont d'autant plus severes que Ie nombre de 
ref1"exions cst plus faible ; si les donnees Ie permet
tent, ellcs peuvent t1tre supprimees et Ie traitement 
se rame'ne )\ un affinement conventionnel. Le critcre 
pratique est que Ie rapport du nombre de reflexions 
au nombre total de variables affinees reste superieur 
a 3. 

VII. - RESULTATS 

a} - Den~.cne II (25· C, - 25 kbars) 

Utilisant des donnees experimentales deja. publiees 
(12), cette structure a ete redeterminee et affinee 
par groupe rigide en utilisant 19 reflexions inde
pendantes (13). Le facteur residuel final est: 
R = 0,079. 

b} - Furanne (25·C,-II kbars ) 

Nous avons mis en evidence l'existence d'une nou
velle varietc cristalline, distincte des deux varictes 
connues a. basse temperature (3). L'empilement 
moleculaire est en cours d'etude. 

Les structures qui suivent ont ete resolues a l'aide 
de la methode de Monte-Carlo combinee eventU:elle
ment avec l'utilisation d'une projection de Patterson. 
Nous indiquons dans chaque cas Ie nombre de para
metres moleculaires tires au ilasard , c'est-a.-dire 
Ie nombre de degres de liberte du groupe rigide. 

c} - Chloroforme (25·C, - 5,2 kbars). 

_ maille orthorhombique, groupe spatial Pnma, ·Z = 4. 

a = 7,35 b = 9,22 c = 5,76 .It 
_ trois parametres variables (la molecule est en 

position speciale). 

d} - Fluorobenzene (25·C, - 4,7 kbars) 

- maille quadratique , groupe spacial p4l 212 ou 
p 43 21 2, Z = 4 

a"5,70 c=14,21~ 
deux parametres variables (molecule en position 
speciale). 

e} - Chlorobenzene (120· C, - 14,2 kbars). 

maille orthorhombique, groupe spacial 

a = 13, 32 b = 11,08 

Pbcn, Z 

c = 7, 00 ~ 

4 parametres variables ( la molecule est en posi 
tion generale mais deux coordonnees de l'atome 
lourd 'Ont pu etre determinees ). 

- La structure a etc etudiee de maniere detaillee 

= 8. 

et comparee it la mcme structure it 1 bar et - 152" C, 
notamment du point de vue des distances intermo
Icculaires et de I'agitation thermique. 
Le facteur rcsiduel Rest 0, 06 pour 102 reflexions 
independantes (IO). 

f) - Ie bromoben7:c'1(' (25·C, 3, 2kbars) et l'iodoben7.c ne 
( 25·C, 3,3 kbars ) sont isomorphes du chloro
ben7.ene. Lea resuttats obtenus sont similaires. 
(14)., 

VIII - CONCLUSIONS 

Les conclusions provisoires du travail prcsentc sont 
les suivantes : 

- La resolution des structures cristallines de compo
ses moleculaires sous h aute pression pcul ctre 
envisagee, au moins pour des cas simples. 

- !l est possible d'obtenir des renseignemcnts signi
ficatifs sur la variation des distances intermol ecu
laires sous l'effet de la pression. 

-La methode fournit une bonne estimation de I' agi
tation thermique moyenne de la structure, et, dans 
Ie a cas favorables, de s facteur s d' agitation the r mique 
isotrope ( atomes legers ) et anisotrope ( atomes 
louros ). 

- Les donn ee s recueillies sont insuffisantes pour 
qu' une eventuelle modification de s longueur s de s 
liaisons intramoleculaires puisse etre decelee de 
manicre significative. Il serait necess a ire d'aug
menter Ie volume de l'informatlOn recueillic : 
Cec:i pourra etre obtenu, soit en modifiant la cellule 
de maniere a. reduire les occultations, SOil en tr ouvant 
un moyen de combattre Ie phenomene d 'oricnl a tion 
pre£erentielle l o rs de la croissance des crislaux. 
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