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Souvanne

La nickelaustinite Ca(Ni,ZnXAsOd(On a 6te rencon-
tr€e, associ€e i roselite et calcite, sur des dchantillons de
dolomite du district cobalto-nickelifere de Bou-Azzer,
Maroc. Les cristaux sont orthorlombiqte-P21212, avec a
7 .45s(3), b 8.955(3), c s.9r6{2) A, V 39s A" et Z = 4. Les
huit raies principales du diagramme de poudre [d en
L(D@k al som 3. l 5 l (9)(201), 2.?69(9Xl 30), 2.6'1600)(r r2),
2.577 (8)(22r), 2.508(8Xl 3 l), 2.058Q)Q22), 1.605(9)(332),
1.480(7X004). Les cristaux, fibroJamellaires, sont aplatis
sur (ll0) (bon clivage) et allongds suivant [001]; duret€ 4,
densitd calculde 4.27 . La couleur est vert jauratre e vert
d'herbe, et l'€clat, soyeux i sub-adamantin. La nickelaus-
tinite est biaxe positive avec, dans (110), zr: 1,770Q) et
n' s= 1.778Q). L'analyse i la microsonde 6lectronique des
cristaux les plus riches en nickel a donnd: CaO 23.32, NiO
20.40, CoO 1.22, ZnO 6.88, MgO 1.@, CUO 0.06, FeO
0.10, As2O5 43.70,'1UzO 3.32), total l@.0070. La struc-
ture cristalline consiste en un assemblage de tdtraddres
lAsOal, d'octabdres IN(O4(OH))I et d'antiprismqs d base
carr6e [Ca(O7OH)] partageant des sommets et des ar€tes.
LeR rdsiduel est dgal d 0.068 pour 761 rdfledons inddpen-
dantes. p(MoKcy) = 14.40 rnm-', F(m) = 488,T = 295
K. Le nom rappelle la composition et la parent6 structu-
rale avec l'austinite; les dchantillons types sont conserv6s
i I'Ecole Nationale Sup€rieure des Mnes de Paris.

Mots-clds: nickelaustinite, nouvelle espbce mindrale, ars6-
niate de calcium nickel, structrre cristalline, Bou-Azer,
Maroc.

ABSTRACT

Nickelaustinits Ca(Ni,Zn)(AsOaXOII) has been found
on dolomite samples from the Co-Ni district of Bou-Azzer,
Morocco, in association with roselite and calcite. Crystals
are orthgrhombic"P2pQy a 7.455Q), D 8.955(3), c
5.916Q) A, V395 N and Z = 4. The stroqgest eight lines
in the X-ray powder pattern [d in A0)(&/.d arel
3.151(9X20D,2.769(e)(r30),2.06(10)(112),2.577(8)(22r),
2.508(8X131), 2.0s8r)(n2), 1.605(9X332), r.480(7X0&1).
Fibro-lamellar crystals are flattened on (ll0) (good clea-
vage) and elongated along [001]; hardness 4, calculated den-
sity 4.27 g,/cm3. They are yellowish green to grass gxeen;
their lustre is silky to subadamantine. Nickelaustinite is
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biaxial posilive with c : 1.770Q) and 7' = 1.778(3), mea-
sured in (ll0). Electron-microprobe analysis of Nirich
crystals gave: CaO 23.32, NiO 20.40, CoO l.22,ZnO 6.88,
MgO 1.00, CUO 0.06, FeO 0.10, As2O5 43.70, (H2O 3.32),
total l@.@90. The crystal structure consists of an assem-
blage of [AsO4] tetrahedra, [Ni(Oa(OH))] octahedra and
lCa(O7OI{)l square-based antiprisms, sharing corners and
edges. The residual R is 0.068 for 761 independent reflec-
tions; pMo.l(a) = 14.45 ---r, F10m) = 488, T : 295
K. The name reflects the composition and the structural
relationship with austinite; type specimens are preserved
at tle Ecole Nationale Sup6rieure des Mines in Paris.

Keywords: nickelaustinite, new mineral species, calcium-
nickel arsenate, crystal structure, Bou-Azzer, Morocco.

INTRoDUCTION

La nickelaustinite, nouvelle espec€ min6rale, a ete
observ6e sur trois 6chantillons de dolomite massive
grise saccharoide, contenant quelques rares inclu-
sions de chalcopyrite et de skutt6rudite, provenant
du district cobalto-nickelifdre de Bou-Azzer, Anti-
Atlas, Maroc. Elle est associ6e, dans les fissures ot
elle recouwe des cro0tes cristallines de dolomite, d
de la ros6lite et i des petits cristaux transparents de
calcite.

D6jd, en 1977, une austinite cobaltifdre a 616 trou-
v6e dans ce gisement et 6tudi6e par Folo.lan et ol.
(1977); la teneur en CoO y atteint 5.l0Vo, et celle
en NiO, l.L2t/0. Elle 6tait accompagnee de conichal-
cite, de talmessite cobaltifdre et de calcite.

Les diagrammes de rayons X montrant sens ambi-
guitd que ce nouveau min6ral est isostructural de
l'austinite, le nom de nickelaustinite a €tE retenu; la
description a 6t6 approuv6e, avant publication, par
la Commission des Nouveaux Min6raux et des Noms
de Min6raux de I'Association Internationale de Min6-
ralogie.

Les 6chantillons types sont conservds dans la col-
lection de Min6ralogie de I'Ecole Nationale Sup€-
rieure des Mines de Paris.

PnopnrErEs Pnvsleues Er OprreuEs

La nickelaustinite forme des groupements fibro-
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radi6s de cristaux fibro-lamellaires implant6s sur des
rhomboddres gris I gris ocre de dolomite (Fig. l).
Les cristaux, comme ceux d'austinite, sont aplatis
sur (1 l0) et se presentent sous forme de coins allon-
g6s selon t00ll (Fie. 2) pouvant atteindre 0.2 mm;
leur couleur est vert jaunitre pile i vert d'herbe avec

l - * * . . . "  
' " e .

un 6clat soyeux, pour les fibres trds fines, i sub-
adamantin. Il existe un bon clivage (l l0), et la den-
sit6 calculde est 6gale n 4.27. Les cristaux, transpa-
rents, sont fragiles, avec un trait blanc et une duret6
de 4.
, Le min6ral est biaxe positif mais, du fait de I'apla-

Ftc. 1. Agr6gats fibro-radids de cristaux de nickelaustinite, associ€s d des rhombo-
bdres de dolomite. Photo prise au microscope 6lectronique d balayage. Echelle:
100 zm.

FIc.2. Cristaux de nickelaustinite allongds suivant [001] et aplatis suivant (110).
Photo prise au microscope dlectronique i balayage. Echelle: 4 pm.
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tissement des cristaux sur (110), I'angle 2Vn'apu
6tre mesur6. Dans ce plan, les indices correspon-
dants, pour la raie D du sodium (589 nm), sont: R,
1.770(2), et n',1.778(3). L'indice no est parall&le i
I'allongement [001], et il n'a pas 6t6 observ6 de
pl6ochroisme dans ce plan.

Pnopp-rErEs CnrsrarlocnapHreuEs

Un monocristal a 6t6 6tudi6 i I'aide d'un gonio-
mdtre de pr6cession, ce qui a permis de confirmer
la sym6trie orthorhombique; le groupe spatial est
Y2pPt. Les paramdtres de la maille obtenus par
cette m6thode ont 6t6 affin6s par moindres carr6s en
utilisant les valeurs de d(hkl) d'un diagramme de
poudre r6alis6 dans une chambre Guinier-de Wo[f
de 360 mm de circonf6rence (\CuKa1 = 1.5406 A;
6talon interne de quartz). Les valeurs num6riques des
paramdtres (Tableau l) permettent de comparer la
nickelaustinite d diff6rents arsdniates isostructuraux.
On notera que la variation des paramdtres ne suit
pas I'augmentation du rayon ionique du cation en
coordination octa6drique et que, lorsque a augmente,
b diminue et r6ciproquement; il en r6sulte une varia-
tion faible du volume V de la maille.

Les distances interr6ticulaires (Tableau 2) sont
d6duites du diagramme de poudre, dont I'indexation
a 6t6 faite en tenant compte des valeurs des facteurs
de structure obtenus lors de la d6termination de la
structure cristalline.

TASBU 1. pANEiREs (A) m volm (A') DE u urnE DE
IItrERAI'I TSOSTRUCANNASI DE I,A NICSELEOSIItrITE

tr ickelawtiai te ca(tr t ,2!r(430,)(os) O.?? 7.455 8.955 5.9i6
Adol i te (1) cars(aso: )  (os) 0.80 7.525 8.895 5.850
co&ichalcl to (2) c8c!(aso:)(os) 0.8i  1.382 9,235 5.8t5
rusr lal te (3) ca?!(a8o:)(oB) 0.83 ?,506 9.046 5.932

r: rayoD idlquo (A) alu catlon o c@!(li6t1@ octaddtlque.
(1):  f iche JcPDs 24-206 (2):  f iche JcpDs ' l l -306
(3):  f icho JcPDs 25-185

TISIEEO 2. DEPOUIMUET' Dtr DTACNAIIiE DE POODRE DE ',4
rIC{EIA0STIII1E DE BOU.AZZER

d(obs) r / ln hl l  i l (qtc) i l (ob8) I l In

3 9 5
392
3 9 6
403

hlrl d(catc)

0 . 5
7

0.5a1
4
4
4

I

5
5
7
I

1

4
I
1

1

2
0 . 5

t 0

4 . 9 3
4 . 1 . |
3 .833

3.43?
3 . 2 1 8
3 . 1 5 1
2.955
2.862
2.806

2.511
2.508
2.454
2.393
2,342

2.316

CaO
nio
coo
ZrO
uqo
CUO
F€O
AE-0-
Er6 '

Total

r  1 0  t . 7 3
0 1  t  4 . 9 4
1 1 1  4 . 1 2
120 3.E3E
2@ 3.728
210 3.441
121 3.220
2 0 1  3 . 1 5 4
@ 2  2 . 9 5 8
220 2.864
o12 2.809
1 3 0  2 . 7 7 1
112 2.628
221 2.578
1 3 !  2 . 5 1 0
o22 2.468
3 1 0  2 . 3 9 5
1 2 2  2 . 3 4 3
230 2.330
202 2.3't1

212 2.243
040 2.239
311 2.220
222 2.058
132 2.022
2 4 0  r . 9 1 9
I  1 3  1 . 8 6 5
4 @  1 . 0 6 4
3 3 1  1 . E 1 8
023 1.805
042 1.?85
203 1.?43
420 1.121
1 5 1  1 . 6 7 0
223 1.624
3 3 2  1 . 6 0 4
402 1.577
152 1.50.|
@ 4  1 . 4 7 9
t 1 4  1 . 4 3 2
3 3 3  1 . 3 7 2

2.243

2.218
2.050
2.O21
1 . 9 2 0
1 . 8 6 4

' t . 8 1 ?

1 . 8 0 4
1 . 7 8 5
| , ? 4 3
' l ,721

1 . 6 7 2
1 . 6 2 5
L605
1 .511
1 . 5 0 1
| .{80
1 . 4 t 3
1 . 3 1 2

chlitsro culdlor-it€ loul its 360 @ do clrc@f€rdce, raillatlo! fifiq.
(r - 1.5106 A), 6ta1o! lltsne ale qultz; al(!rll) @ A.

CoMposrrrolr Cnilrareus

La composition de la nickelaustinite a 6t6 d6ter-
min6e i I'aide d'une microsonde 6lectronique
CAMEBAX en utilisant les dtalons suivants: ZnS
pour le zinc, wollastonite pour le calcium, MgO pour
le magn6sium, Fe3Oa pour le fer, NiO pour le
nickel, Cu, Co et As purs pour les 6l6ments cones-
pondants. Dans les analyses, H2O n'a pas 6t6 dos6
directement et est donn6 par diff6rence (Tableau 3).
L'appartenance 6vidente de la nickelaustinite au
groupe structural de I'austinite, ainsi que la d6ter-
mination de sa structure cristalline qui a permis de
localiser I'atome d'hydrogdne, confirment cette
teneur en eau.

Une quarantaine d'analyses a 6t6 effectu6e, don-
nant une teneur moyenne en NiO 6gale i 18.2s/o; d
part quelques exceptions (compositions 2 et 3 du
Tableau 3), cette teneur est toujours comprise entre
l7 et?.O.4s/0, et il lui correspond un nombre d'ato-
mes de nickel sup6rieur ?r 0.5 dans le site (Ni + Co
+ Z\ + Cu + Mg + Fe). Si la teneur en MgO est
toujours voisine de l9o (0.94 - 1.37) et celle en CoO
comprise entre 0.81 et 2.33V0 (composition 3), la
teneur en CuO est nettement plus variable, allant
depuis l'absence totale jusqu'i 5,73V0. Quant i la
teneur en arsenic, elle semble avoir 6t6 l6gdrement

TAELEAO 3. COI'iPOSITIOII CSIUIQ!f, DE LA NICXEI.AUSTINITS
DE BOO-AI'ER

Ort'ales

23,32  \  23 .@ 22.11
20.40  l ' t .51  12 .@

1 . 2 2  2 . 3 3  0 . 8 7
6.88  l  r  .80  10 .  '13

I . @  t . 1 0  1 . O 5
0 . 0 6  3 . 2 3  5 . 7 3
0 , 1 0  0 . 0 5  0 . 4 1

43.70 43.32 43.92
( 3 . 3 2 )  ( 3 . 6 6 )  ( 3 . 0 8 !

21 ,81  22 .02
1 . 1 5  2 9 . 3 2
5.  ' t9

'n 
att

44.25  45 .12
( 3 . 4 7  )  3 . 5 4

' t@.@ 100.oo 't@.00 1@,@

NoEbre d'ions su! la base ale 2(Ca+ni+Co+zn+U9+cuifs)

Rt
qo

7,t
UE
Cu
Fe

' t .01

0 . 6 7
0.04
o , 2 1

o . 0 1

0 . 9 3

1 . 0 1
0 . 3 8
0.08
0 . 3 5
0.07
0 . 1 0

0 . 9 3

1 . 0 1  | . 0 1
0.40  0 .04
0 . 0 3  0 . 1 8
0 . 3 1  0 . 1 7
0 . 0 5
0 .  r 8
0 . 0 1
0 . 9 5  I . @

- NiclelauBtinite la plus tiche e Nio.
- Nickelausti[ite la pluE pauvte e[ [io.
- tlichelauetinite cuplif,ere.
- Austitrite cobaltitele ile Bou-Azzer (Fotrta! et al. 197?);

eaLyse recalculee sD tenaDt c@pte des ilclusions ile
doloDite et ile conichalcite.

- coDpoeitioD th6orique pou! caNi(Aso^)(os).
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1ABLEAU 4. COORDOINEES ATOIIIqIES RI FACTEURS DE TIilPINANNE
ISOTN,OPE EQI'WAI.ENT9 (T ) IVEC LEUR EEART TYPE

Ii

0 ( 1 )
0  ( 2 )
0 ( 3 !
o (  4 )
0 ( 5 )
s(s)

t y z

. 3 6 8 ? ( 5 )  . 1 ? 0 4 ( 3 )  . 4 7 6 1 ( 5 )

.2405(4)  .5049(3)  .2558(6)

.1182(3)  .1812(21 .0 r55(3)
- .0549(18)  - .062?(14)  - .0106(26)

.2839(21)  - .0668(15)  .O842t22 '

.1463(19)  .2149(15 '  - .2322(231

.'to24(21' .2960(14) .2430(221

.3976(17)  .4255(1r )  .4961(24t

.4?5(28)  .911(22 ' , '  .0 r0 (44)

E( 6q)

0 . 8 ( 0 . r )
0 . 8  ( 0 .  1 )
0 . 6  ( 0 .  r  )
I  .  1  ( 0 . 4 )
1  . 1  ( 0 . 5 )
0 . 8  ( 0 . 4 )
0 . 9  ( 0 . 4  )
0 .  ?  ( 0 . 3 )
o . 7

sous-estimee, ce qui fait que le nombre d'ions de la
formule strus'turale a 6t6 calcul6 sur la base de 2
cations (Ca + Ni + ...) (Tableau 3).

Il est probable que des variations plus consid6ra-
bles existent d l'6chelle du gisement, et peut-Ctre
trouvera-t-on de nombreux termes interm6diaires,
avec l'austinite d'une part et avec un terme purement
cobaltifdre d'autre part.

DErsRMrNanroN DE LA Srnucruxs CnrsraluNr

La structure cristalline des min6raux de cette
famille a 6t6 d6termin6e par Qurashi & Barnes (1963);
cependant nous avons entrepris cette nouvelle d6ter-
mination en vue d'une comparaison avec la struc-
ture de la conichalcite et afin d'dtudier la liaison
hydrogdne.

Les parambtres du cristal, de dimensions 0.04 x
0.04 x 0.17 mm, ont 6t6 affin6s ) I'aide d'un dif-
fractomdtre Philips PW llm (anticathode au molyb-
ddne; \ : 0.7L07 A) d partir de 25 r6flexions; les
valeurs, trds proches des pr6c6dentes (fableau l),
spnt: a 7.460(3), b 8.950(4), c 5.914Q) A, Y 394.9
A3. Le cristal a 6t6 6tudi6 pour des angles infdrieurs
ou 6gaux a 35' (0<, < 12, 0 s k <L4, 0</<9) avec
trois raies de r6f6rence 6.30,112,201) mesur6es tou-
tes les heures (sans variations); sur 1031 r6flexions
ind6pendantes, T6l or.rt 616 retenues aprds corrections
de Lorentz et de polarisation (f'o>12.05 et
0>4.9"). Un tableau qui contient les facteurs de
structure a 6t6 d6pos6 i I'Institut canadien de I'infor-
mation scientifique et technique, Conseil national de
recherches, Ottawa, Ontario, Canada, KIA 0S2.

La fonction de Patterson tridimentionnelle a per-
mis de placer les atomes As et Ni; les autres atomes
ont 6t6 localisds par des syfihdses de Fourier succes-
sives. L'affinernent des coordonn6es atomiques et des
facteurs de temp6rature (Tableau 4) a 6t6 effectu6
par moindres carr6s (matrice compldte) en minimi
sant la fonction Dw(AF)2, Les facteurs d'agitation
thermique isotrope 6quivalents sont donn6s par:
8(6q): 4/3 DiD3Bllqay

Les facteurs de diffusion atomique sont ceux des
International Tables for X-Ray Crystallography
(1974) pour O- et les cations, compte tenu de la

contribution de la dispersion anomale; pour O2-, les
valeurs sont celles de Tokonami (1965), et pour
l'hydrogdne, celles de Stewart et al. (1965). La cor-
rection d'absorption utilis6e est celle de Robert el a/.
(1980).

Aves des facteurs d'agitation thermique isotrope,
le facteur r6siduel R est 6gal i 0.101; aprds affine-
ment avec des facteurs d'agitation thermique aniso-
trope, une s6rie de Fourier diffdrence a permis de
placer l'atome d'hydrogdne et d'affiner ses coordon-
n6es (Tableau 4). Nous avons obtenu un R r6siduel
final de 0.068 pour les 761 r6flexions retenues et un
R pond6r6 Rw : 0.082 (w : l), avec R =
DIAFI/E lAFel et pvv : (EwlAFlz/Aw FAw. La
structure 6nantiomorphe a 6galement 616 testee.

DrscussloN DE LA STRUCTURE

La structure de la nickelaustinite est isomorphe
avec celle de la conichalcite CaCu(AsOJ(OH)
(Qurashi & Barnes 1963) et consiste en un assemblage
de t6trabdres [AsOa], d'octaddres [Cu(Oo(OH)r)] et
d'antiprismes i base carr6e [Ca(OrOH)]. Les octa-
ddres mettent deux ar6tes ooposdes en cornmun pour
former des chalnes paralldles i l'axe c et relides entre
elles par l'interm6diaire de t6traddres [AsOa] isol6s,
formant ainsi une armature dans laquelle se logent
les ions Ca2+ (Figs. 3, 4). Les affinements r6alis6s,
d'une part avec les sites octa6driques occup6s par
75Vo de nickel et 25t/o de zitc, et d'autre part avec
ces m6mes sites complbtement occup6s par le nickel'
n'ont pas montr6 de diff6rences significatives dans
les coordonn6es atomiques (et donc dans les distan-
ces interatomiques). Pour simplifier nous consid6-
rerons donc par la suite que ce site est entidrement
occup6 par le nickel.

Environnement des ions As'+

Les t6traddres [AsOa] sont difformes, avec de!
distances As-O compiises entre 1.65 et 1.71 A
(Tableau 5), et des angles O-Ag-O variant de 101.9
d L14.9' , Cette d6formation est moins marqu6e que
dans la coniphalcite, ori les distances As-O vont de
| .60 d | .7 4 A, tandis que les angles O-As-O varient
de 102 d l l7o.

Environnemmt des ions Ni2*

Comme on pouvait s'y attendre, I'octaddre
[N(O4OHJ] est nettement plus r6gulier que l'octa-
bdre [Cu(O+OH)] de la conichalcite. Le5 distances
Ni-O sont comfris"r en:a:e 2.19 et I .95 A ltaUleau
5), alprs que les distances Cu-O varient de 2.38 i
1.95 A (Qurashi & Barnes 1963). Cette diff6rence se
retrouve aussi dans les distanq:s O-O de I'octaBdre,
comprises entre 2.81 eL 3.V A pour la nickelausti-
nite et entre 2.74 et 3,22 A pour la conichalcite.
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Frc.3. Vue de la structure de Ia nickelaustinite suivant une direction proche de c. L'origine est situde sur le sommet
inf6rieur arribre gauche, a 6tant horizontal et b vertical. Les liaisons hydrogbne sont repr6sent6es en traits fins.

Environnement de I'ion Cd+

Les distances Ca-O de I'antiprisme I base carr6e
sont comprises elntre 2.30 et 2.67 A, avec une
moyenne de2.52 A. Ces valeurs sont proches de cel-
lgs de la conichalcite: respectivqment, 2.36 et 2.68
A, uu.. une moyenne de 2.51 A.

Liaison hydroglne

Le groupement \ydroxyle, avec une distance
O(5)-H(5) de 1.0(2) A, forme une ̂ fiaison hydrogdne
donneur H(5)...O(2) de 1.7(2) A; I'angle O(5)-
H(5)...O(2) est 6gal dJ65o pour une distance O(5)-
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Ftc.4. Projection ofthogonale de la structure suivant a. L'origine est situ6e sur le
coin inf6rieur gauche, c 6tant horizontal et b vertical. Les liaisons hydrogdne sont
repr6sent6es en traits fins.

Ae -  O(1)  . | .68( t )  l l l  -  o ( l l l i )
As  -  O(2)  1 .65( l )  n i  -  O(1 iv )
A s  -  o ( 3 )  l . ? 1 ( 1 )  n i  -  0 ( 3 )
as  -  o (4)  1 .69(1)  N i  -  0 (4)
@y@a 1.68 l lt - 0(5)

Ni - o(5tt)
rcyeue

lo@ caz'

c a  -  o ( 1 )  2 . 5 . | ( 1 )
ca  -  0 (2)  2 .58(1)
c !  -  0 (211)  2 .19(1)
ca  -  0 (3)  2 .57( l )
ca  -  o (31v)  2 .5?(1)
ca  -  0 (4)  2 .67111
ca -  0 ( {1v)  2 .1 ! (1 )
ca  -  o (5)  2 .30( l )
@!@s 2.52

ions as5' ioae $?'

rasLEA0 5. valguR Dtg DIstaNcrS lnrEnAtotloots (A) avEc
LEo& Ec!&l IYPE

TASIEAU 6. SOIIAIIOII DES IAIENCEg EEMOfl}TTQffi
PO0R CSA0m AnrON

Cu?' rl2 
. 

Ml . q. I

o . ? 3  0 . 2 9 - 0 . 2 4  1 . 2 6  2 . O 2
o . 2 0 - o . 2 4  1 . 4 1  0 . . | 9  2 , 0 4
0 . m - 0 . 2 0  . 0 , 2 6  1 . 1 3  |  . 7 9
0 . 1 6 - 0 . 2 7  0 . 2 7  1 , 2 2  1 . 9 2

0 . 3 ?  0 . 4 1 - 0 . { 5  o . 8 l  2 . U

ooy@€ L96

2 . 1 1  l 2 ' )
2 . r 9 ( 1 )
2 . r 5 ( 1 )
2.14(1' '
1 . 9 8 ( 1 )
1 . 9 5 ( 1 )
2 ,O9

d!on9

0 ( 1 )
0  ( 2 )
0 ( 3 )
0 ( 4 )
0 ( 5 )

Dans le Tableau 6 sont group6es les valeurs des
liaisons 6lectrostatiques €urivant aux diff6rents ato-

code iler op6ratLoE al€ stE6lrier (l) r, y, zr (Ii) l/2-r' -yt 1t2+zt
( i i i )  - ! ,  1/2t?, 1t2-zt lLrt  112+at 1t2-r.  -2.
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mes d'oxygene, calcul6es selon la formule de Brown
et Wu (1970 pour les atomes lourds et selon Brown
(1976) pour la liaison hydrogdne. La somme des
valences 6lectrostatiques aff6rentes d chaque atome
d'oxygbne reste voisine de 2 i I'int6rieur des limites
g6n6ralement accept6es, la valeur moyenne 6tant
6eale d 1.96.

Pnocnanaurs UrIllsEs

Pour l'affinement, une modification du pro-
gramme de Busing et al. (1962) a 6td utilis6e, et pour
les dessins, le programme ORTEP II de Johnson
(re76).
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