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Abstract. The crystal structure of NaNp;F,; has been
re-examined; the formula of this compound is in fact
Na,Np,,F40;. M, =3858-0, hexagonal, P6;/mmc, a=
8022 (5), ¢=16513(9) A, V=920 A%, Z=1, D, =
696 Mgm™3, AMo K@) =0-71069 A, x=259mm™’,
F000) = 1598, T=290K, R=0-054, wR = 0-060 for 599
independent reflections with 7= 3o(J).

A la lumiére d’un récent article concernant Li,ThF,
(Lalignant, Le Bail, Avignant, Cousseins & Ferey, 1989), il
nous est apparu que la structure de NaNp,F,; décrite en
1983 (Cousson, Abazli, Pagés & Gasperin, 1983) était
certainement erronée. En effet, 'un des atomes de fluor
[F(7)], lié seulement a deux atomes de sodium, ne respectait
pas la loi de répartition des charges électrostatiques alors
qu’a linverse, ’atome F(5), lié a trois atomes de nep-
tunium, recevait une charge trop importante.

Nous avons donc repris les affinements en attribuant a
F(7) la table de diffusion du sodium, et a F(5) celle de
P'oxygéne. L’introduction d’un second atome de sodium est
d’ailleurs en accord avec le fait que, dans la premiére
description, Na avait un facteur de température ¢levé
compatible avec celle d’un site partiellement occupé.

L’introduction de ces deux changements et la variation
des multiplicateurs de Na(1l), Na(2) et O aboutissent a la
formule Na,Np,,F.O;. Le facteur R s’abaisse de 0,066 a
0,054. wR = 0,060.*

Les positions atomiques, qui ont peu varié, figurent dans
le Tableau 1 et les distances cations—anions dans le Tab-
leau 2. La balance des charges, calculée par le programme

* Les listes des facteurs de structure et des paramétres thermi-
ques anisotropes ont été déposées au dépot d’archives de la British
Library Document Supply Centre (Supplementary Publication
No. SUP 52965: 6 pp.). On peut en obtenir des copies en
s’addressant a: The Technical Editor, International Union of
Crystallography, 5 Abbey Square, Chester CH1 2HU, Angleterre.

0108-2701/90/112272-01$03.00

Tableau 1. Positions atomiques (% 10%) et parametres
d’agitation thermique isotropes ou équivalents

B.q = (4/3)2.%;B,a;.a;.

Taux
d’occupation

du site x y z B

Np 1621 (1) 3241 (1) 1128 (1) 0,90 (2)
(Bea)
Na(l) 066 3333 6667 9145(16) 1,2 (4)
Na(2) 0-72 6667 3333 2500 2,1 (7
F(1) 1394 (15) 2787 (15) 2500 1,4 (3)
F(2) -5376 (11) 0751 (11) 8361 (9 1,5 (2)
F(3) 3286 (23) 0 0 1,7(2)
F(4) 3333 6667 0532(17) 1,8(4)
F(5) 1657 (14) 3313 (14) 8532 (8) 1,7(2)
(o) 0-75 0 0 0840 (23) 0,9 (5
Tableau 2. Distances dans les polyédres (A)

Np—F(3) 2,282 (6) x2 Np—F(2) 2,307 (10) x2
Np—F(1) 2,288 (6) Np—F(5) 2,345 (10) %2
Np—O 2,301 (8) Np—F(4) 2,575 (10)
Na(1)—F(@4) 2,291 (38). Na(1)—F(5) 2,540 (15) %3
Na(2)—F(5) 2,886 (11) x6

LATSUM (Pannetier, 1980) est maintenant tout a fait
satisfaisante. Les deux positions statistiques du sodium
sont au voisinage de celle du Cs dans CsU(F,s, ce qui
explique I’analogie cristallographique des deux composés.
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