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Composé 
Résistivité 

à 300 K 
(Ω.cm) 

Résistivité 
à 800 K 
(Ω.cm) 

Coefficient 
Seebeck 

max (µV.K-1) 

Conductivité 
thermique 
(W.m-1.K-1) 

zTmax 

Concentration 
en  

porteurs de 
charge à 800 K 

(cm-3) 

Mise en 
ordre 

magnétique 

Température 
de transition 
magnétique 

(K) 

Réf. 

Ba0,5Cr5Se8 0,35 0,06 300 (650 K) 0,8 (800 K) 0,12 (835 K) 5.1019 Antiferro 58  

Ba0,55Cr5Se8 1,18 0,08 150 (570 K) 0,8 (800 K) 0,01 (600 K) 1,5.1020 Antiferro 58  

TlxCr5Se8 
- - - - - - Antiferro 50  

~0,015 ~0,02 300 (800 K) 0,7 (800 K) 0,5 (800 K) 4,5.1019 Antiferro 43  



 





X = Se Type 
structural 

Groupe  
d'espace 

Paramètres de maille 
V (Å3) Publication Réf. 

a (Å) b (Å) c (Å) α (°) β (°) γ (°) 

NaCr5Se8 A C2/m 18,72 3,62 8,94 90 104,44 90 585,9 Novet 1995  

NaCr5Se8 A C2/m 18,80 3,599 8,890 90 105,30 90 580,2 Ohtani 1993  

Pb0,5Cr5Se8 A (?) ? 18,72 7,19 8,95 90 104,65 90 1165 Novet 1995  

In1,5Cr5Se7,8 A C2/m 18,77 3,61 8,95 90 104,42 90 588,0 Ohtani 1986  

TlxCr5Se8 A C2/m 18,70 3,59 8,94 90 104,70 90 581,3 Takahashi 2013  

TlCr5Se8 A C2/m 18,75 3,618 8,964 90 104,60 90 588,3 Novet 1995  

TlCr5Se8 A C2/m 18,699 3,5942 8,9418 90 104,70 90 581,3 Klepp 1983  

TlCr5Se8 A C2/m 18,755 3,611 8,960 90 104,59 90 587,2 Ohtani 1986  

TlCr5Se8 A C2/m 18,752 3,616 8,957 90 104,48 90 588,1 Ohtani 1993  

Tl0,65Cr5Se8 A C2/m 18,737 3,611 8,952 90 104,48 90 586,4 Ohtani 1993  

Tl0,33Cr5Se8 A C2/m 18,701 3,600 8,957 90 104,40 90 584,1 Ohtani 1993  

TlCr5Se8 A C2/m 18,712 3,614 8,969 90 104,67 90 586,8 Bensch 1996  

Tl0,78Cr5Se8 A C2/m 18,651 3,594 8,953 90 104,41 90 581,3 Bensch 1996  

Tl0,61Cr5Se8 A C2/m 18,619 3,583 8,943 90 104,24 90 578,3 Bensch 1996  

Tl0,32Cr5Se8 A C2/m 18,576 3,574 8,898 90 103,99 90 573,2 Bensch 1996  

KCr5Se8 A C2/m 18,872 3,6086 8,9034 90 105,20 90 585,1 Ohtani 1993  

KCr5Se8 A C2/m 18,66 3,59 8,98 90 104,53 90 583,2 Beurskens 1987  

KCr5Se8 A C2/m 18,74 3,617 8,988 90 104,62 90 589,4 Novet 1995  

KCr5Se7,8 A C2/m 18,766 3,617 8,992 90 104,73 90 590,3 Ohtani 1986  

RbCr5Se8 A C2/m 18,819 3,617 9,039 90 104,6 90 595,3 Ohtani 1993  

RbCr5Se8 A C2/m 18,737 3,620 9,020 90 104,7 90 592,2 Bronger 1993  

RbCr5Se8 A C2/m 18,760 3,624 9,039 90 104,44 90 595,2 Novet 1995  

Rb0,75Cr5Se8 A C2/m 18,77 3,61 9,02 90 104,23 90 592,8 Lutz 2000  

CsCr5Se8 A C2/m 18,89 3,632 9,131 90 104,30 90 607,0 Ohtani 1993  

CsCr5Se8 A C2/m 18,80 3,64 9,10 90 104,5 90 602,5 Bronger 1993  

CsCr5Se8 A C2/m 18,78 3,63 9,06 90 104,47 90 598,4 Novet 1995  

Cs0,76Cr5Se8 A C2/m 18,85 3,63 9,11 90 104,3 90 603,7 Lutz 2000  

Ba0,5Cr5Se8 A P-1 9,5138 7,1894 8,9345 89,94 104,35 100,9
3 579,05 Lefèvre 2015  

            

            

X = Te Type  
structural 

Groupe  
d'espace 

Paramètres de maille 
V (Å3) Publication Réf. 

a (Å) b (Å) c (Å) α (°) β (°) γ (°) 

NaCr5Te8 A C2/m 20,30 3,905 9,428 90 104,55 90 723,5 Novet 1995  

Pb0,5Cr5Te8 A (?) ? 20,27 7,845 9,458 90 104,68 90 1455 Novet 1995  

TlCr5Te8 A C2/m 20,24 3,91 9,48 90 104,65 90 726,7 Klepp 1995  

TlCr5Te8 A C2/m 20,31 3,923 9,49 90 104,66 90 731,15 Novet 1995  

KCr5Te8 A C2/m 20,37 3,94 9,543 90 104,70 90 740,6 Ohtani 1993  

KCr5Te8 A C2/m 20,35 3,915 9,558 90 104,71 90 736,7 Novet 1995  

KCr5Te8 A C2/m 20,28 3,88 9,5 90 105 90 722,0 Yamazaki 2011  

Rb0,5Cr5Te8 A C2/m 20,325 3,885 9,5 90 105 90 724,6 Yamazaki 2011  

Rb0,62Cr5Te8 A C2/m 20,37 3,90 9,61 90 104,37 90 739,4 Evain 1997  

Rb0,73Cr5Te8 B C2/m 20,32 3,93 14,30 90 139,80 90 737,8 Evain 1995  

RbCr5Te8 B C2/m 20,33 3,92 14,3 90 139 90 747,7 Yamazaki 2011  

RbCr5Te8 A C2/m 20,371 3,941 9,607 90 104,70 90 746,0 Ohtani 1993  

RbCr5Te8 A C2/m 20,37 3,903 9,593 90 104,42 90 738,6 Novet 1995  

CsCr5Te8 A C2/m 20,459 3,939 9,706 90 105,30 90 754,5 Ohtani 1993  

CsCr5Te8 A C2/m 20,40 3,928 9,671 90 104,38 90 750,6 Novet 1995  

CsCr5Te8 B C2/m 20,39 3,922 14,5 90 140 90 745,4 Yamazaki 2011  



 



 

 

 

 









Formule Rb0,213(5)Ba0,387(5)Cr5Se8

Type structural A

Masse molaire (g.mol-1) 963

Système cristallin Monoclinique

Groupe d’espace C2/m (12)

a (Å) 18,7071(4)

b (Å) 3,6030(1) 

c (Å) 8,9637(3) 

β (°) 104,494(2) 

V (Å3) 584,94(3) 

Z 2 

Densité calculée (g.cm-3) 5,4676 

Collecte des données  

T (K) 293 

Description du cristal Aiguille noire 

Dimensions du cristal (mm3) 0,016 x 0,014 x 0,163 

Source de rayons X Cu (1,54184 Å) 

μ(Cu Kα) (mm-1) 76,137 

2θ limits (°) 4,86 – 75,48 

hkl range 
-22 < h < 22 

-3 < k < 4 
-11 < l < 11 

Nombre de réflexions mesurées 5486 

Réduction des données  

Nombre de réflexions indépendantes 718 

Nombre de réflexions indépendantes 
avec I > 3σ(I) 

704 

Rint 0,0221 

Coefficients de transmission 0,155 - 1 

Affinement  

RF (obs/all) 0,0172/0,0281 

RWP (obs/all) 0,0176/0,0289 

GOF (Goodness of fit) 1,05 

Nombre de paramètres affinés 47 

Δρmin/Δρmax (e-.Å-3) -0,66/0,53 



𝑃1̅ 𝐶2/𝑚

Atome 
Position de  

Wyckoff 
Occupation x y z Uiso 

Rb1 2a 0,213(5) 0 0 0 0,0426(3) 

Ba1 2a 0,387(5) 0 0 0 0,0426(3) 

Cr1 2d 1 0 ½ ½ 0,0096(2) 

Cr2 4i 1 0,84272(3) 0 0,51744(6) 0,00961(17) 

Cr3 4i 1 0,79509(2) 0 0,16467(5) 0,00916(17) 

Se1 4i 1 0,92620(1) 0 0,33823(3) 0,00983(14) 

Se2 4i 1 0,91450(2) ½ 0,67825(4) 0,01082(13) 

Se3 4i 1 0,66819(1) 0 -0,00611(3) 0,01031(14) 

Se4 4i 1 0,73963(2) 0 0,65758(3) 0,00932(13) 

Atome U11 (Å2) U22 (Å2) U33 (Å2) U12 (Å2) U13 (Å2) U23 (Å2) 

Rb1 0,0268(4) 0,0800(7) 0,0179(4) 0 0,0000(3) 0 

Ba1 0,0268(4) 0,0800(7) 0,0179(4) 0 0,0000(3) 0 

Cr1 0,0095(3) 0,0078(4) 0,0110(4) 0 0,0014(3) 0 

Cr2 0,0089(3) 0,0080(3) 0,0118(3) 0 0,00260(18) 0 

Cr3 0,0091(3) 0,0078(3) 0,0100(3) 0 0,00122(19) 0 

Se1 0,0085(2) 0,0078(2) 0,0121(2) 0 0,00061(15) 0 

Se2 0,0103(2) 0,0090(2) 0,0128(2) 0 0,00219(14) 0 

Se3 0,0110(2) 0,0086(2) 0,0108(2) 0 0,00173(16) 0 

Se4 0,0095(2) 0,0070(2) 0,0117(2) 0 0,00320(14) 0 



Octaèdres formant 
les couches 2D 

Cr1–Se1 2,5004(2) x4 Octaèdres  
inter-couches 

Cr3–Se1 2,5547(4) 

 Cr1–Se2 2,5279(4) x2  Cr3–Se3 2,4819(4) 

 Cr2–Se1 2,5050(7)  Cr3–Se3 2,4952(4) x2 

 Cr2–Se2 2,4814(4) x2  Cr3–Se4 2,5931(4) x2 

 Cr2–Se4 2,5513(7)    

 Cr2–Se4 2,6211(4) x2    

      Liaisons Se – Se  Se1–Se1 3,4678(3) Liaisons Cr – Cr  Cr2–Cr3 3,0631(7) 

 Se4–Se4 3,4532(4)  Cr1-Cr2 3,4867(5) x4 

 Se1–Se2 3,5168(4) x2  Cr3-Cr3 3,5091(5) x2 

 Se3-Se3 3,5296(4) x2  Cr1-Cr1 3,6030(1) x2 

 Se1–Se2 3,5940(4) x2  Cr2-Cr2 3,6030(1) x2 

 Se1–Se3 3,5489(3) x2  Cr2-Cr2 3,8516(7) x2 

 Se1–Se4 3,5958(4) x2    

 Se1–Se1 3,6030(1) x2    

 Se2–Se2 3,6030(1) x2    

 Se2–Se4 3,6099(4)    

 Se2-Se3 3,6477(5)    

 Se2-Se4 3,6983(4)    

 Se3-Se4 3,6445(3) x2    

      
Rb/Ba – Se  

Rb/Ba–Se1 3,6322(3) x2 
A – A 

A – A  
(A = Rb, Ba) 

3,6030(1) 

 Rb/Ba–Se2 3,4369(3) x4    

 Rb/Ba–Se3 3,6379(3) x4    
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Formule Cs0,73Cr5Te8 Cs0,91Cr5Te8 Cs0,97Cr5Te8 
Type structural B B B 

Masse molaire (g.mol-1) 1378,1 1401,6 1409,6 

Système cristallin Monoclinique Monoclinique Monoclinique 

Groupe d’espace C2/m (12) C2/m (12) C2/m (12) 

a (Å) 20,4192(7) 20,3889(11) 20,3573(6) 

b (Å) 3,92480(10) 3,9574(2) 3,96340(10) 

c (Å) 14,4962(4) 14,4496(8) 14,4331(12) 

β (°) 139,872(4) 139,725(9) 139,730(7) 

V (Å3) 748,73(8) 753,70(16) 752,74(12) 

Z 2 2 2 

Densité calculée (g.cm-3) 6,1125 6,1759 6,219 

Collecte des données    

T (K) 293 293 293 

Description du cristal Aiguille noire Aiguille noire Aiguille noire 

Dimensions du cristal 
(mm3) 

0,02*0,039*0,23 0,012*0,016*0,204 0,019*0,041*0,432 

Source de rayons X Mo (0,71073Å) Mo (0,71073Å) Mo (0,71073Å) 

μ(Mo Kα) (mm-1) 20,502 20,789 20,959 

2θ limits (°) 1,97 - 38,05 2,01 - 30,69 2 - 41,06 

hkl range 
-35<h<34 

-6<k<6 
-24<l<25 

-28 < h < 26 
-5 < k < 5 

-19 < l < 20 

-37<h<37 
-7<k<7 

-26<l<26 

Nombre de réflexions 
mesurées 

18336 7527 21237 

Réduction des données    

Nombre de réflexions  
indépendantes 

2218 1169 2736 

Nombre de réflexions  
indépendantes  
avec I > 3σ(I) 

2026 957 2545 

Rint 0,0354 0,0365 0,0382 

Coefficients de  
transmission 

0,301 - 1 0,243 - 1 0,368 - 0,963 

Affinement    

RF (obs/all) 0,0184/0,0205 0,0259/0,0327 0,0233/0,0249 

RWP (obs/all) 0,0409/0,0422 0,0469/0,0492 0,0508/0,0522 

GOF (Goodness of fit) 1,30 1,34 1,70 

Nombre de paramètres 
affinés 

47 47 47 

Δρmin/Δρmax (e-.Å-3) -1,09/0,90 -1,49/1,34 -2,22/2,40 



CsxCr5Te8 Volume du polyèdre CsTe10 (Å3) 
Longueur de liaison 
moyenne Cs-Te (Å) 

x = 0,73 113,7040 3,9234 

x = 0,91 114,8567 3,9336 

x = 0,97 114,6806 3,9300 



Cs0,73Cr5Te8 
 

         

Atome Site Occupation x y z Uiso U11 (Å2) U22 (Å2) U33 (Å2) U13 (Å2) 

Cs1 2b 0,7320(16) 0 0 0 0,0439(4) 0,0254(3)  0,0853(5)  0,0201(2)  0,0171(2) 

Cr1 2d 1 ½ 0 ½ 0,0146(5) 0,0167(3)  0,0126(3)  0,0163(3)  0,0132(3) 

Cr2 4i 1 0,33380(3) ½ 0,50426(4) 0,0117(4) 0,0134(2)  0,0104(2)  0,0135(2)  0,0108(2) 

Cr3 4i 1 0,31547(3) 0 0,16793(4) 0,0122(3) 0,0135(2)  0,01059(18) 0,0130(2) 0,01025(18) 

Te1 4i 1 0,301468(14) 0 0,34195(2) 0,01269(17) 0,01696(11) 0,01050(10) 0,01463(10) 0,01317(9) 

Te2 4i 1 0,464822(13) ½ 0,33125(2) 0,01164(16) 0,01135(10) 0,00916(10) 0,01321(10) 0,00906(9) 

Te3 4i 1 0,365562(13) 0 0,663823(19) 0,01281(17) 0,01349(11) 0,01230(11) 0,01324(10) 0,01038(9) 

Te4 4i 1 0,326585(14) 0 - 0,006195(18) 0,01289(17) 0,01386(10) 0,01198(10) 0,01335(10) 0,01054(9) 

Cs0,91Cr5Te8 
 

         

Atome Site Occupation x y z Uiso U11 (Å2) U22 (Å2) U33 (Å2) U13 (Å2) 

Cs1 2a 0,909(3) 0 0 0 0,0295(8) 0,0309(5) 0,0347(5) 0,0245(5) 0,0216(4) 

Cr1 2d 1 ½ 0 ½ 0,0138(13) 0,0165(8) 0,0130(7) 0,0163(8) 0,0137(7) 

Cr2 4i 1 0,66559(7) ½ 0,49459(10) 0,0127(10) 0,0149(6) 0,0132(6) 0,0155(6) 0,0131(6) 

Cr3 4i 1 0,68449(7) 0 0,83182(10) 0,0134(9) 0,0162(6) 0,0148(5) 0,0157(5) 0,0139(5) 

Te1 4i 1 0,69733(3) 0 0,65594(5) 0,0136(5) 0,0186(3) 0,0131(3) 0,0174(3) 0,0160(3) 

Te2 4i 1 0,46422(3) ½ 0,33005(5) 0,0128(4) 0,0137(3) 0,0120(3) 0,0162(3) 0,0124(2) 

Te3 4i 1 0,63512(3) 0 0,33684(4) 0,0135(4) 0,0152(3) 0,0146(3) 0,0153(3) 0,0129(2) 

Te4 4i 1 0,67426(3) 0 1,00738(4) 0,0140(5) 0,0162(3) 0,0148(3) 0,0159(3) 0,0136(3) 

Cs0,97Cr5Te8 
 

         

Atome Site Occupation x y z Uiso U11 (Å2) U22 (Å2) U33 (Å2) U13 (Å2) 

Cs1 2b 0,9685(15) 0 0 0 0,0253(3) 0,02649(18) 0,02461(17) 0,02187(18) 0,01761(16) 

Cr1 2d 1 ½ 0 ½ 0,0140(4) 0,0152(3) 0,0122(3) 0,0157(3) 0,0121(2) 

Cr2 4i 1 0,66552(3) ½ 0,49471(4) 0,0110(3) 0,0121(2) 0,00981(19) 0,0128(2) 0,00997(18) 

Cr3 4i 1 0,68408(3) 0 0,83131(4) 0,0115(3) 0,01141(19) 0,01088(17) 0,0126(2) 0,00930(18) 

Te1 4i 1 0,697731(13) 0 0,65618(2) 0,01197(16) 0,01481(10) 0,01097(10) 0,01394(10) 0,01201(9) 

Te2 4i 1 0,464012(13) ½ 0,33022(2) 0,01117(15) 0,00948(9) 0,00989(10) 0,01300(10) 0,00826(8) 

Te3 4i 1 0,865007(13) ½ 0,663081(18) 0,01164(16) 0,01144(10) 0,01173(10) 0,01212(10) 0,00909(9) 

Te4 4i 1 0,674666(15) 0 1,008125(19) 0,01199(15) 0,01153(9) 0,01217(10) 0,01294(10) 0,00952(8) 



(Å) 
Rb0,73Cr5Te8 
(Evain1996) 

CsxCr5Te8 x = 0,73 x = 0,91 x = 0,97 

Couche de type 
CrTe2 (plan ab) 

Cr1–Te1 2,7237(11) x2 Cr1–Te1 2,7349(2) x2 2,7260(7) x2 2,7272(4) x2 

 Cr1–Te2 2,7662(8) x4 Cr1–Te2 2,7683(1) x4 2,7829(6) x4 2,7801(3) x4 

 Cr2–Te1 2,726(2) x2 Cr2–Te1 2,7289(1) x2 2,7327(13) x2 2,7306(5) x2 

 Cr2–Te2 2,752(2) Cr2–Te2 2,7568(2) 2,7594(14) 2,7572(7) 

 Cr2–Te3 2,709(2) x3 Cr2–Te3 2,7070(1) x2 2,7085(12) x2 2,7093(5) x2 

   Cr2–Te3 2,7094(2) 2,7095(14) 2,7088(6) 

Liaisons Cr–Te 
d’octaèdres  
intercouches 

Cr3–Te1 2,730(3) Cr3–Te1 2,7474(1) 2,7464(20) 2,7456(9) 

 Cr3–Te2 2,7748(11) x2 Cr3–Te2 2,7777(1) x2 2,7853(7) x2 2,7795(4) x2 

 Cr3–Te4 2,695(3) Cr3–Te4 2,7017(1) 2,6993(20) 2,7021(10) 

 Cr3–Te4 2,7154(11) x2 Cr3–Te4 2,7133(1) x2 2,7198(7) x2 2,7198(3) x2 

Rb/Cs–Te Rb–Te1 3,9760(13) x2 Cs–Te1 3,9752(4) x2 3,9980(9) x2 3,9865(6) x2 

 Rb–Te3 3,7409(11) x4 Cs–Te3 3,8313(2) x4 3,8385(6) x4 3,8384(4) x4 

 Rb–Te4 3,9552(12) x4 Cs–Te4 3,9888(1) x4 3,9965(7) x4 3,9935(3) x4 

Liaisons Te–Te Te1–Te2 3,7807(10) x2 Te1–Te2 3,8073(3) x2 3,8116(7) x2 3,8131(5) x2 

 Te1–Te3 3,7473(17) Te1–Te3 3,7610(1) 3,7343(11) 3,7260(6) 

 Te1–Te3 3,8372(15) x2 Te1–Te3 3,8800(1) x2 3,8798(10) x2 3,8750(4) x2 

 Te1–Te4 3,8289(14) x2 Te1–Te4 3,8621(2) x2 3,8732(8) x2 3,8657(5) x2 

 Te1–Te1 3,9310(11) x2 Te1–Te1 3,9248(1) x2 3,9574(2) x2 3,9634(1) x2 

 Te2–Te3 3,9316(15) x2 Te2–Te3 3,9336(1) x2 3,9427(10) x2 3,9419(4) x2 

 Te2–Te4 3,7867(14) x2 Te2–Te4 3,8250(4) x2 3,8280(8) x2 3,8349(5) x2 

 Te2–Te4 3,8310(13) Te2–Te4 3,8385(4) 3,8248(9) 3,8106(6) 

 Te2–Te2 3,8931(17) Te2–Te2 3,9051(2) 3,9136(12) 3,8997(6) 

 Te2–Te2 3,9310(11) x2 Te2–Te2 3,9251(2) x2 3,9574(2) x2 3,9634(1) x2 

 Te3–Te3 3,8497(11) x2 Te3–Te3 3,7953(2) x2 3,7932(7) x2 3,7915(5) x2 

 Te3–Te3 3,9310(11) x2 Te3–Te3 3,9248(1) x2 3,9574(2) x2 3,9634(1) x2 

 Te4–Te4 3,8383(15) x2 Te4–Te4 3,8113(1) x2 3,8085(9) x2 3,8063(5) x2 

 Te4–Te4 3,9310(11) x2 Te4–Te4 3,9248(1) x2 3,9574(2) x2 3,9634(1) x2 

Liaisons Cr–Cr Cr1–Cr3 3,0688(15) x2 Cr1–Cr3 3,1037(3) x2 3,1013(11) x2 3,0925(6) x2 

 Cr1–Cr1 3,9310(11) x2 Cr1–Cr1 3,9248(1) x2 3,9574(2) x2 3,9634(1) x2 

 Cr1–Cr2 3,9716(22) x4 Cr1–Cr2 3,9612(1) x4 3,9652(16) x4 3,9597(7) x4 

 Cr2–Cr2 3,8065(29) x2 Cr2–Cr2 3,8644(1) x2 3,8686(22) x2 3,8703(9) x2 

 Cr2–Cr2 3,9310(11) x2 Cr2–Cr2 3,9248(1) x2 3,9574(2) x2 3,9634(1) x2 

 Cr3–Cr3 3,8119(20) x2 Cr3–Cr3 3,8467(2) x2 3,8551(16) x2 3,8598(8) x2 

 Cr3–Cr3 3,9310(11) x2 Cr3–Cr3 3,9248(1) x2 3,9574(2) x2 3,9634(1) x2 

Liaison A–A Rb-Rb 3,9310(11) x2 Cs–Cs 3,9248(1) x2 3,9574(2) x2 3,9634(1) x2 
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Formule Nb3Te3,98(2)

Masse molaire (g.mol-1) 786,1

Système cristallin Hexagonal

Groupe d’espace P63/m (176)

a (Å) 10,6763(6)

c (Å) 3,6369(2) 

V (Å3) 359,01(3) 

Z 2 

Densité calculée (g.cm-3) 7,2716 

Collecte des données  

T (K) 293 

Description du cristal Aiguille noire 

Dimensions du cristal (mm3) 0,011 x 0,021 x 0,247 

Source de rayons X Mo (0,71073 Å) 

μ(Mo Kα) (mm-1) 20,422 

2θ limits (°) 2,2 – 30,17 

hkl range 
-15 < h < 14 
-14 < k < 15 

-4 < l < 5 

Nombre de réflexions mesurées 7465 

Réduction des données  

Nombre de réflexions indépendantes 393 

Nombre de réflexions indépendantes 
avec I > 3σ(I) 

317 

Rint 0,0958 

Coefficients de transmission 0,297 - 1 

Affinement  

RF (obs/all) 0,0867/0,1664 

RWP (obs/all) 0,1020/0,1703 

GOF (Goodness of fit) 2,51 

Nombre de paramètres affinés 17 

Δρmin/Δρmax (e-.Å-3) -9,39/7,26 












