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From an 001 Fourier synthesis of Ba-hectorite in the '0 layer' state the z coordinate of barium has been determined. The 
Ba ion is in a hexagonal hole of the sheet, 4.18 ,~, from the octahedral layer. 

Introduction 

L'hectorite est un mir~6ral argileux h structure lamellaire 
(smectite du type 2/1 tdocta6drique), 6quivalent magn6sien 
de la montmorillonite. Il d6rive du talc par des substitutions 
isomorphiques entre Mg et Li, le d6ficit de charge ainsi cr66 
&ant compensb par des cations compensateurs en couche 
interfoliaire. L'hectorite appartient au groupe plan C2mm et 
les dimensions de la maille plane sont: a = 5,26; b = 9,11 ,~,. 

La formule structurale de l'6chantillon utilis6 s'6crit: 

(Mg~,3Li0.7)SisF2( OH)2020 

M0, 7 (M &ant un cation monovalent). 

Cet ~chantillon provient d'Hector (Californie). 
Nous avons pr6par6 une hectorite satur6e au baryum (0,35 

Ba par maille) fi l'&at dit '0 couche' afin de localiser rion 
compensateur. L'&at '0 couche' ou anhydre est obtenu apr~s 
un chauffage fi 200°C pendant 2 h et en maintenant l'6chan- 
tillon sous P205 au cours des mesures. 

M~thode exp~rlmentale 

L'echantillon utilis~ est constitu6 par un empilement de 
lamelles d'hectorite de dimensions 8 × 4 x 0,04 mm, ces 
lamelles ayant 6t6 d6coup~es sur des films orient6s obtenus 
par s6dimentation. Cela nous permet d'observer au diffrac- 
tom&re (montage en transmission) avec un faisceau de 
rayons X monochromatis6 (radiation Ka du molybd/me) 11 
r~flexions 00l. Les effets d'absorption sur les intensit6s sont 
corrig/~s avec pr6cision en utilisant ce montage exp+rimental 
(Pezerat & Meting, 1974). 

R~sultats ct discussion 

L'~helle  absolue des facteurs de structure observ6s est cal- 
cul6e par la co'hacidence du pie exp6rimental relatif ~ la 
touche de (5,3Mg + 0,7Li) situ6 ~ z = 0, avec le pic calcul6 fi 
l'aide des facteurs de diffusion des deux atomes. 

Les signes des Foot ont &6 d&ermin6s d'apr6s une structure 
approch6e [en attribuant au Ba la m~me cote que celle qu'il a 
dans la montmorillonite (Meting & Brindley, 1967)]. Dans 
t'6valuation des F00/ calcul6s, la correction relative /l 
ragitation thermique n'&ait pas n6cessaire par suite de la lar- 
geur des r6flexions de Bragg qui 'int6graient' la diffusion pro- 
duite par les ondes thermo61astiques; comme le montre la 
Fig. 1, chaque r6flexion 00l s'&ale sur environ 1 o; cette lar- 
geur &ant caus~e par la faible 6paisseur des cristallites qui 
est de 8 + 1 feuillets. L'6paisseur des cristallites est deter- 

min~  ~ partir de la r/fflexion 003 qui est suffisamment in- 
tense et relativement bien s6par6e des autres r6flexions. 

Sur la Fig. 2, nous avons repr~sent~ la projection de den- 
sit6 61ectronique pour l'hectorite '0 couche' en utilisant les 
valeurs de (Fobs -- Fcalc), Fobs &ant la valeur du facteur de 
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Fig. 1. R~flexions 00l de l'hectorite-Ba '0 couche'. 
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Fig. 2. Densit6 ~lectronique du baryum. 
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structure observ+ et Fcalc le terme obtenu avec la contribution 
du feuillet d'hectorite seul c'est h dire/t l'exclusion du cation 
6changeable. Avant d'effectuer la s6rie diff+rence Fobs a &6 
corrig6 (facteur correctif multiplicatif fi = 0,84) de faqon 
ce que la densit~ 6lectronique du feuillet (notamment le pic 
2,71 A dfi aux Si) soit la m6me selon qu'on utilise Fobs ou 
F~alc pour son calcul. Cette correction affaiblit les valeurs de 
Fobs et donne notamment dans la s+rie diff6rence un bcart im- 
portant en z = 0. 

Dans ie calcul de F00/, nous avons utilis~ les cotes des 
couches atomiques d6termin~es darts un travail pr6c+dent 
(Kadi-Hanifi & Mering, 1972): cette sbrie difference fait ap- 
parakre un pic r+siduel ~. 4,18 A, dont le contenu en blectrons 
est de 11,7 pour ½ maille, les 0,35Ba contribuant ~ la densit~ 
61ectronique par 9,5 e par demi-maille, ce pic ne peut 6tre 
attribud qu'au Ba. La cote z du Ba est donc/t 4,18 A du plan 
des cations octa~driques. 

On calcule la transform6e de Fourier du feuillet ~16men- 
taire (plus de baryum) dans la direction perpendiculaire ~ son 
plan, qui est un facteur de structure Foos fonction continue de 
s = (2 sin 0)/L La Fig. 3 montre le r~sultat de ces calculs et 
les points repr~sentant les Foot mesur6s pour s =//d00 . d00 ~ 
&ant l'espacement ~16mentaire qui correspond h l'6paisseur 
apparente du feuillet: do0 ~ = 10,0 + 0,1 A. 

Pour des raisons d'encombrement l'ion Ba ne peut se 
placer que dans la cavit6 hexagonale du feuillet. I1 y serait 
16g6rement enfonc6, tandis que le feuillet sup6rieur se pr~sen- 
terait avec une certaine rotation et une translation arbitraire 
de fag:on ~. obtenir une structure turbostratique. 
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Fig. 4. Projection sur le plan (110). 

Tableau 1. Distances calculdes 

Atomes voisins, V Distances Ba-V (A) 

O surface 2,79 
Si 3,38 
OH(F) 3,12 
Mg (Li) 4,45 

Foos 

2OO 
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Fig. 3. Facteurs de structure. 

La Fig. 4 reprtsente une projection sur le plan (110) des 
oxyg~nes de surface du demi-feuillet sup+rieur (suppos6 ar- 
bitrairement en rotation de 30 ° autour de l'axe passant par le 
centre du trou hexagonal et avec une faible translation par 
rapport au feuillet inftrieur) et des oxyg/mes de,surface plus 
les OH(F) fi 1,06 A du demi-feuillet infbrieur. L ion Ba est 
3,12 A de I'OH(F) situ+ au fond de la cavit6 hexagonale. 

Le Tableau 1 donne les distances calculus entre Ba et ses 
plus proches voisins appartenant au feuillet darts lequel il 
s'enfonce 16g6rement (en considtrant l'hexagone-form6 par 
les oxyg+nes de surface, non d~form6). 

Les distances sont prises centre fi centre des atomes et les 
rayons des atomes sont ceux donn+s par Goldschmidt. 

La valeur d&emainte pour la cote du Ba (4,18 A)renforce 
l'analogie de l'hectorite avec la montmorillonite. En effet la 
cote du baryum est 4,26 A pour la montmorillonite (Meting 
& Brindley, 1967). 

Puisque l'ion Ba s'enfonce l+gtrement dans la cavit6 hexa- 
gonale, cela signifie que probablement il se trouve au-dessus 
de F et non d'un hydroxyle. 
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