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L a  s t r u c t u r e  d u  T r o n a  a dtd dd te rminde  pa r  d i f f rac t ion  
de  R a y o n s  X pa r  B r o w n  (1949). Los c r i s taux  s en t  mono-  
cl iniques,  de  g roupe  spat ia l  C2/c. L a  mai l le  c o n t i e n t  
q u a t r e  moldcules  e t a  pour  p a r a m d t r e s :  

a = 2 0 , 4 1 ,  b = 3 , 4 9 ,  c = 1 0 , 3 1 A ;  f l = 1 0 6 ° 2 0  '. 

L a  pos i t ion  des  p ro tons  n ' a  pas  dtd dd te rminde  pa r  
d i f f rac t ion  des R a y o n s  X ,  c e p e n d a n t  la moldcule  d ' e a u  
est  s i tude e n t r e  d e u x  ions C O ~ -  de  relic fagon qu ' i l  est  
logique d ' a d m c t t r e  l ' ex i s tence  de  deux  liaisons h y d r o g d n e  
de  longueurs  2,72 et  2,77 _~. 

La  s t r u c t u r e  d u  T r o n a  a ('td prdcisde pa r  d i f f rac t ion  
de  n e u t r o n s  (Bacon  & Curry ,  1956). Cet te  d tude  effectude 
on deux  d imens ions  a conf i rm6 la pos i t ion  des a t o m e s  
lourds  e t  dd te rmin6  les coordonndes  x e t  z des a t o m e s  
d ' hyd rogbne .  Les posi t ions  des a t o m e s  d ' h y d r o g b n e  s e n t  
donndes  au  T a b l e a u  1. 

T a b l e a u  1. Positions des atomes d'hydrog~ne 

x/a y/b z/c 
H 1 0.192 --- 0.259 
I t  2 0.240 - -  0.137 

La  d i s t ance  m o y e n n e  O - H  a dt5 dvalude g 1,01 + 0,03 .~ 

gauss 

l : l , -- } T } 3~ 

_xx-~_ -10"8 gauss 

Fig. 1. Courbe de Pake pour une rotation autour  de l 'axe [010]. 

* Aspirant au Fends  National Beige de la Recherche 
Scientifique. 

t Boursier de l 'Universit~ ~'ationalo de Tucumgn. (Rep. 
Arg). 

pa r  Bacon  & Cur ry  (1956), en  fa i san t  l ' hypo th~se  que  les 
a t o m e s  d ' h y d r o g b n e  s en t  dans  le p lan  form6 pa r  l ' oxygbne  
de  la moldcule  d ' e a u  et  los oxygdnes  lids pa r  des pon t s  
d ' hyd rogdne .  

Les spect res  de  rdsonance  m a g n d t i q u e  nucldai re  d u  
p r o t o n  in terprdtds  p a r  la m d t h o d e  de  P a k e  (1948) on t  
permis  de  d d t e r m i n e r  l ' o r i en ta t ion  et  la l ongueu r  d u  
v e c t e u r  p r o t o n - p r o t o n  (cfr. Fig.  1). 

L a  ro t a t i on  d ' u n  monocr i s t a l  a u t o u r  de  l ' axe  [010] 
d o n n e  pour  le v e c t e u r  p - p  une  longueur  de  1,58 A et  
une  incl inaison de  22 ° pa r  r a p p o r t  au  p lan  (010). L ' ang le  
en t r e  l ' axe  [100] et  la p ro jec t ion  du  v e c t e u r  p-p sur  le 
p lan  (010) v a u t  44 °. D ' a u t r e  p a r t  la f rdquence  de  vibra-  
t ion long i tud ina le  du  g r o u p e m e n t  O - H  dans  l ' in f ra rouge  
(3500 cm.  -1) cor respond  h une  d i s t ance  O - H  de 0,986 /~ 
d 'aprbs  la re la t ion  de  P i m e n t e l  & McClel lan (1960). 
E n  a d m e t t a n t  que  la bissectr ice de l 'angle  au  s o m m e t  
de  la moldcule  d ' e a u  coincide  avec  la bissectr ice de l 'angle  
OCoa--OH.,o--Oco:3, c o m m e  on l ' a d m e t  gdndra l emen t  (Van 
Meerssche,  De reppe  & Lobe ,  1961), on d d t e r m i n e  los 
coordonndes  des a t o m e s  d ' h y d r o g b n e  (Tableau  2). 

Tab l eau  2. Coordonndes des atomes d'hydrog~ne 

x/a y/b z/c 
H 1 0"192 0-576 0"259 
H 2 0"240 0"221 0"137 

Les coordonndes  x et  z t rouvdes  pa r  R . M . N .  co inc iden t  
avec  celles ob t enues  pa r  d i f f rac t ion  de  neu t rons .  L ' ang l e  
au  s o m m e t  de  la moldcule  d ' e a u  est  de  106 ° . C o m m e  
l 'angle  en t r e  l ' oxygbne  de la moldcule  d ' e a u  e t  les oxy- 
g~nes lids v a u t  114 °, l 'dcar t  pa r  r a p p o r t  h la l indari td 
des l iaisons hyd rog~ne  est  de 4 °. 

Nous  remerc ions  le Dr.  P .  T a r t e  qui  a pris le spec t re  
in f ra rouge  e t  le Dr .  G. E .  Bacon  qui  nous  a fourni  le 
monocr i s t a l  de  Trona .  
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In  t he  pape r  by  S te in f ink  (1958) the  fol lowing errors  
occur red .  The  R(Okl) on p. 193 shou ld  read  0.0868. 
I n  Fig.  2 the  z coo rd ina t e  of O H ,  shou ld  be - 0 - 4 3 5  
a n d  of 04 - 0 . 2 3 5 .  

R e f e r e n c e  

~TEINFINK, H.  (1958). Acta Cryst. l l ,  191. 


