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Abstract. Ba(H2PO4)2, triclinic, a = 8.032 (5), b = 
7.013 (5), c = 7.202 (5) A, ct = 109.36_(8), fl = 
104.46 (8), y = 96.00 (8) °, space group P1, Z = 2. 
The structure was solved from single-crystal diffrac- 
tometer data by a Patterson synthesis and refined by a 
least-squares method. The final R value was 0.033 for 
1700 independent reflexions. The framework is built up 
of discrete PO 4 groups bridged by hydrogen bonds, 
probably as in Ca(H2AsO4) z. 

Introduetion. Le monophosphate acide Ba(H2PO4) 2 
existe sous deux formes: l'une orthorhombique, l 'autre 
triclinique. L'&ude chimique e t l a  pr6paration de ces 
phases est bien connue (Tartar & Lorah, 1924; 
Mooney & Aia, 1961). Les donn6es cristallographiques 
ont &6 &ablies et repertori6es (Lehr, Brown, Frazier, 
Smith & Trasmer, 1967). La structure cristalline de la 
forme orthorhombique Ba(H2PO4) 2 vient d'&re r6solue 
par Agre, Krol, Trunov & Serebrennikova (1976) et 
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par Prelesnik, Herak, Krstanovi6 & Jeremi6 (1976). La 
d6termination de la structure de la forme triclinique est 
l'objet de ce travail. Les cristaux ont ~t6 obtenus par la 
m&hode signal6e par Lehr et al. (1967). Dans le 
Tableau 1, nous donnons un d6pouillement du 
diagramme de poudre de la forme triclinique dont les 
param&res de maille affin+s sont signal6s dans le 
r6sum& 

Les intensit6s diffract6es ont 6t6 mesur6es fi l 'aide 
d'un diffractom&re automatique Philips, fi la longueur 
d'onde du molybd6ne, 2(Kfl) = 0,6329 A avec mono- 
chromateur. Dimensions du cristal: 0,12 x 0,17 x 0,17 
ram; domaine de mesure: 3-26 ° (0); mode de mesure: 
balayage co; largeur de balayage: 1,4°; vitesse de 
balayage: 0,03 ° s- l ;  nombre de r6flexions mesur~es: 
1856; nombre de r6flexions utilis6es pour l 'affinement 
(F o > 10): 1700. 

Une sommation de Patterson tridimensionnelle a 
permis de localiser les atomes de baryum dans 
I'hypoth6se du groupe spatial P i .  Les atomes de 
phosphore et d'oxyg6ne sont localis6s fi l 'aide de 
sommations de Fourier successives. 

L'affinement du mod61e obtenu dans le groupe P i  
par une m&hode de moindres carr6s, effectu6 au moyen 
du programme SFLS-5 de Prewitt (1966) sur 1700 
r6flexions, conduit fi une valeur de R de 0,033. Les 

Tableau 2. Coordonndes cristallographiques des 
atomes 

x y z B (A 2) 

Ba 0,09233 (4) 0,26660 (4) 0,29441 (4) 1,10 (I) 
P(I) 0,4230 (2) 0,7101 (2) 0,8014 (2) 1,19 (3) 
P(2) 0,0966 (2) 0,7601 (2) 0,2755 (2) 1,22 (3) 
O(!) 0,2207 (6) 0,6134 (7) 0,2002 (7) 2,1 (1) 
0(2) -0,0160 (6) 0,1558 (6) 0,8835 (6) 1,6 (1) 
0(3) 0,0162 (5) 0,3609 (6) 0,6498 (6) 1,6 (1) 
0(4) 0,3846 (5) 0,1679 (6) 0,1513 (6) 1,7 (1) 
0(5) 0.2154 (6) 0.9600 (6) 0,4632 (6) 2,1 (1) 
0(6) 0,2919 (5) 0,8498 (6) 0,7927 (6) 1,5 (1) 
0(7) 0,4230 (6) 0.6361 (7) -0,0224 (7) 1,9 (1) 
0(8) 0.3904 (6) 0.5305 (6) 0,5953 (6) 1,9 (1) 



1672 LE M O N O P H O S P H A T E  A C I D E  DE BARYUM 

coordonnres cristallographiques sont donnres dans le 
Tableau 2.* 

Discussion. Ce compos6 est un monophosphate dont 
les deux t&ra+dres PO 4 indrpendants ont des distances 
moyennes P - O  de 1,56 ,~,. Ils d&erminent autour de 
l 'atome de baryum un voisinage de neuf atomes 
d'oxygrne. Cette vari&6 triclinique n'est pas relire b, la 
vari&6 orthorhombique du point de vue structural 
(Agre et al., 1976). Par contre, il y a de grandes 
analogies structurales avec Ca(HEAsO4) 2 (Ferraris, 

* Les listes des facteurs de structure et des facteurs d'agitation 
thermique anisotrope ont 6t6 drposres au drp6t d'archives de la 
British Library Lending Division (Supplementary Publication No. 
SUP 33312:19 pp.). On peut en obtenir des copies en s%dressant 
~: The Executive Secretary, International Union of Crystal- 
lography, 13 White Friars, Chester CH 1 1NZ, Angleterre. 

b I pocs  
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a 

Fig. 1. Projection ab de la structure de Ba(H2POa) 2. 

Tableau 3. Distances interatomiques (,/k) et angles des 
liaisons (o) 

ler t&rardre PO 4 

P(2)--O(1) 1,573 (5) O(1)--P(2)--O(2) 111,3 (2) 
P(2)--O(2) 1,501 (5) O(1)--P(2)--O(3) 103,7 (2) 
P(2)--O(3) 1,494 (5) O(I)--P(2)--O(5) 107,8 (2) 
P(2)--O(5) 1,592 (4) O(2)--P(2)--O(3) 120,6 (2) 
O(I)-O(2) 2,538 (7) O(2)-P(2)-O(5) 103,2 (2) 
O(1)--O(3) 2,412 (8) O(3)-P(2)-O(5) 109,8 (2) 
O(1)-O(5) 2,558 (6) 
0(2)-0(3) 2,601 (7) 
0(2)-0(5) 2,424 (5) 
0(3)-0(5) 2,526 (6) 

26me t&rardre PO4 

P(1)-O(4) 1,586 (4) O(4)-P(1)-O(6) 110,8 (2) 
P(1)-O(6) 1,522 (5) O(4)-P(1)-O(7) 107,4 (3) 
P(1)-O(7) 1,527 (6) O(4)-P(I)-O(8) 104,3 (2) 
P(1)-O(8) 1,537 (4) O(6)-P(I)-O(7) 108,7 (2) 
0(4)-0(6) 2,558 (6) O(6)-P(1)-O(8) 113,2 (2) 
0(4)-0(7) 2,509 (7) O(7)-P(1)-O(8) 112,2 (2) 
0(4)-0(8) 2,467 (5) 
0(6)-0(8) 2,554 (6) 
0(6)-0(7) 2,477 (7) 
0(7)-0(8) 2,545 (7) 

Environnement du baryum 

Ba-O(1) 2,902 (5) 
Ba-O(2) 2,684 (4) 
Ba-O(2) 2,748 (4) 
Ba-O(3) 2,672 (4) 
Ba-O(3) 2,785 (4) 

Ba-O(4) 2,859 (5) 
Ba-O(5) 2,955 (5) 
Ba-O(6) 2,967 (4) 
Ba-O(8) 2,778 (3) 

Distances les plus courtes, oxygrne-oxygene, entre deux t&rardres 

O(1)-O(7) 2,586 (8) 0(7)-0(7) 2,456 (9) 
0(5)--0(6) 2,693 (7) 0(8)-0(8) 2,485 (9) 

Jones & Yerkess, 1972). Darts Ba(H2PO4)2, on peut 
s'attendre fi une rrpartition analogue des atomes 
d'hydrog~ne h celle &ablie darts Ca(H2AsOg) 2 par 
Ferraris et al. I1 existe des distances courtes oxy- 
grne-oxyg6ne  entre deux t&rardres indrpendants ou 
non: 2,59, 2,48 et 2,45/~. Cela implique probablement 
des atomes d'hydrog~ne sur des centres de sym&rie en 
111 11 

1,3,0. ~,~,~ et En comparant /l l '&ude fake sur 
Ca(H2AsO4) 2, on peut prrsager du r61e important jou6 
par la liaison hydrogrne dans la cohrsion des t&rardres 
entre eux dans ce composr. Il serait intrressant de faire 
une &ude par diffraction neutronique des positions des 
atomes d'hydrogrne. 

Le Tableau 3 contient les distances interatomiques et 
angles des liaisons. La Fig. 1 donne la projection ab de 
la structure. 
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