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The title compound, lithium aluminium silicon hexoxide, was

prepared by a solid-state method. It has the �-quartz-type

structure. Si4+ cations are replaced by Al3+ and the charge is

compensated by the incorporation of Li+ into the main

channel of the structure. The Al and Si atoms are disordered

on a single site.

Commentaire

Les aluminosilicates du système Li2O–Al2O3–SiO2 (LAS) et,

en particulier, les composés dérivés du quartz appartenant au

pseudo-binaire LiAlSiO4–SiO2 constituent l’une des familles

principales des matériaux (Beall, 1994). Ces composés sont

caractérisés par une conductivité ionique fortement aniso-

trope dûe au transport d’ions Li+ le long de la direction de

l’axe c (Qi et al., 2004; Sartbaeva et al., 2004; Shin-ichi et al.,

2004). En plus, ils présentent un faible coefficient de dilatation

thermique (Xu et al., 2000; Sprengard et al., 2000). La trans-

formation de la variété SiO2-� (stable entre 846 K et 1143 K)

en la variété basse température du quartz SiO2-� est une

transition displacive (Xu et al., 1999, 2000; Sartbaeva et al.,

2004). SiO2-� a pu être stabilisé à températures inferieures à

846 K par incorporation de Li dans une structure ôte (Beall,

1994; Lichtenstein et al., 1998). L’eucryptite (LiAlSiO4-�) est

une superstructure de SiO2-�. Sa périodicité de translation est

doublée le long de a et de c relativement au quartz-�.

L’étude structurale du composé Li1,44Al1,44Si1,56O6 a révélé

que sa structure est de type quartz-�. Dans cette structure,

chacun des tétraèdres TO4 (T = Si, Al) partage ses quatre

sommets oxygène avec quatre tétraèdres adjacents voisins. La

charpente tridimensionnelle ainsi constituée est caractérisée

par des canaux larges parallèles à l’axe c. Ces derniers sont

Figure 1
Projection selon c de la structure du composé Li1,44Al1,44Si1,56O6. Les
ellipsoı̈des d’agitation thermique ont 50% de probabilité d’existence.



délimités par des doubles chaı̂nes de tétraèdres hélicoı̈dales,

de symétrie 62, de période 6 et progressant dans la même

direction c. Dans ces canaux sont logés les ions Li+ qui

compensent le défaut de charge dûe à la substitution de Si4+

par Al3+. Les distances T—O dans le composé

Li1,44Al1,44Si1,56O6 sont comprises entres les distances

moyennes Si—O et Al—O tétraédriques (International Tables

for Crystallography, 1992).

Bien que des études antérieures suggèrent que la phase

stable des composés LixAlxSi3�xO6 pour x > 1,05 est de type

eucryptite-� (Xu et al., 2000), le composé étudié (x = 1,44) est

de type quartz-�. Ce résultat est confirmé par la distance T—O

et le volume de la maille qui sont supérieurs à ceux de tous les

composés isotypes déjà étudiés et qui correspendent à des

valeurs de x < 1,44 (Tscherry et al., 1972; Mueller et al., 1990;

Xu et al., 1999).

Partie expérimentale

Le composé Li1,44Al1,44Si1,56O6 etait obtenu par réaction à l’état

solide à 1273 K lors d’une exploration du système Al2O3–Ce2O3–

Li2O. Le silicium est diffusé du creuset en porcelaine.

Données cristallines

Li1.44Al1.44Si1.56O6

Mr = 188,67
Hexagone, P6222
a = 5,2654 (2) Å
c = 5,6240 (8) Å
V = 135,03 (2) Å3

Z = 1
Dx = 2,320 Mg m�3

Mo K� radiation
Paramètres de la maille à l’aide

de 25 réflexions
� = 11,5–20,2�

� = 0,75 mm�1

T = 298 (2) K
Prisme, incolore
0,15 � 0,12 � 0,06 mm

Collection des données

Diffractomètre Enraf–Nonius
CAD-4

Balayage !/2�
Correction d’absorption:  scan

(North et al., 1968)
Tmin = 0,894, Tmax = 0,959

876 réflexions mesurées
134 réflexions indépendantes
127 réflexions avec I > 2�(I)

Rint = 0,049
�max = 29,4�

h = 0! 6
k = 0! 6
l = �7! 7
2 réflexions de référence

fréquence: 120 min
variation d’intensité: 3%

Affinement

Affinement à partir des F 2

R[F 2 > 2�(F 2)] = 0,017
wR(F 2) = 0,051
S = 1,26
134 réflexions
13 paramètres
w = 1/[�2(Fo

2) + (0,0146P)2 +
0,0904P] where P = (Fo

2 + 2Fc
2)/3

(�/�)max < 0,001
��max = 0,16 e Å�3

��min = �0,23 e Å�3

Correction d’extinction:
SHELXL97 (Sheldrick, 1997)

Coefficient d’extinction: 0,52 (6)

Tableau 1
Paramètres géométriques (Å, �).

Si—Oi 1,6769 (4) Li—Oi 2,0579 (15)

Code de symétrie: (i) 1þ x� y; 1� y; 1� z.

Le modèle désordonné a été affine en utilisant les outils dispon-

ibles sous SHELXL97 (Sheldrick, 1997).

Collection des données: CAD-4 EXPRESS (Duisenberg, 1992;

Macı́ček & Yordanov, 1992); affinement des paramètres de la maille:

CAD-4 EXPRESS; réduction des données: MolEN (Fair, 1990);

programme(s) pour la solution de la structure: SHELXS97 (Shel-

drick, 1997); programme(s) pour l’affinement de la structure:

SHELXL97 (Sheldrick, 1997); graphisme moléculaire: DIAMOND

(Brandenburg, 1998) and PLATON (Spek, 2003); logiciel utilisé pour

préparer le matériel pour publication: SHELXL97.
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