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Abstract. KZn4(PO4) 3, orthorhombic, Peen, a = 
13.81 (1), b = 8.166 (8), c = 9.675 (8) A, O x =  3.56 
Mg m -3, Z = 4. The crystal structure has been solved 
with 1260 independent reflexions. The final R value is 
0.062 (0-045 for 1113 reflexions with IIFol - 
IFcll/a < 5). The atomic arrangement is a three-dimen- 
sional chain involving PO 4 and ZnO 4 tetrahedra and 
KO 10 polyhedra. 

Introduction. Un certain nombre de mol6cules d'eau 
du monophosphate acide de potassium-zinc 
[KZnzH(POa)2.~H20 (Tordjman, Durif, Averbuch- 
Pouchot & Guitel, 1975)1 pr6sentent des propri6t+s 
z+olithiques int6ressantes. 

Au cours d'une 6tude physico-chimique de ce sel, 
Barbou des Couri6res & Simonot-Grange (1978) ont 
constat6 que dans certaines conditions sa d6com- 
position thermique permet de mettre en 6vidence un 
nouveau monophosphate de potassium-zinc anhydre. 

Les analyses effectu6es par les auteurs conduisent 5. 
attribuer 5. ce nouveau monophosphate une formule 
KEZns(PO4) 4 ou tr6s voisine. Des monocristaux pr6- 
parts par fusion et refroidissement lent d 'un m61ange 
correspondant 5. un rapport Zn /K  = 5/2 ont 6t6 utilis4s 
pour l'6tude cristallographique de ce sel. L'6tude 
structurale de ce monophosphate qui fait l'objet de ce 
travail montre que sa formule chimique exacte est 
KZn4(PO4)3. 

Le cristal utilis6 avait tr6s approximativement la 
forme d'un parall616pip6de rectangle, dont les trois 
c6t6s avaient respectivement pour dimensions: 0,22, 
0,16 et 0,16 mm. 
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Les intensit6s de 1260 r6flexions ind+pendantes ont 
6t6 mesur6es 5. l 'aide d'un diffractom&re automatique 
Philips PW 1100, fonctionnant 5. la longueur d'onde K ,  
de l 'argent (monochromateur de graphite). Le domaine 
angulaire de ces mesures est compris entre 3 et 25 ° (0). 
Chaque r6flexion est balay6e 5. la vitesse de 0,02 ° s -1 
dans un domaine de 1,20 °. Le fond continu est mesur6 
I0 s 5. chaque extr6mit6 du domaine d'integration qui 
6tait explor6 en balayage co. 

La structure a &+ r6solue par la m~thode de l 'atome 
lourd. L'exploitation de la fonction de Patterson a 
permis de localiser les atomes de zinc, de potassium et 
de phosphore. Une synth6se de Fourier, r6alis6e en 
utilisant la position des atomes pr6c6demment cit6s, 
met en 6vidence tousles atomes d'oxyg~ne de l'arrange- 
ment. Une serie d'affinements (Prewitt, 1966) am6ne le 

Tableau 1. ParamOtres des positions atomiques (x 104) 
et Boa (A z) (R = 0,045) 

x y z B~q 

Zn(l) 504,9 (6) 1055 (1) 1931,6 (9) 1,2 
Zn(2) 1455,6 (6) 867,1 (9) 4974,2 (9) 1,2 
K 7500 (0) 2500 (0) 1930 (3) 1,8 
P(I) 5655 (1) 2454 (2) 4338 (2) 0,9 
P(2) 2500 (0) 2500 (0) 2538 (3) 1,0 
O(1) 2630 (4) 4022 (6) 3415 (6) 1,6 
0(2) 3396 (4) 2356 (6) 1556 (5) 1,5 
0(3) 4712 (4) 3420 (6) 3930 (6) 1,6 
0(4) 4129 (4) 6182 (6) 1767 (6) 1,8 
0(5) 1501 (4) 6327 (6) 636 (6) 1,6 
0(6) 4482 (4) 8297 (7) 4250 (5) 1,9 
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r6sidu cristaUographique ~ la valeur de 0,062 pour la 
totalit6 des 1260 r6flexions mesur6es. Ce m~me r6sidu 
est 6gal h 0,054 pour 1150 r6flexions telles que IFol > 
10 dans notre 6chelle de mesure, et fi 0,045 pour 1113 
r6flexions r6pondant ~ la condition pr6c6dente et pour 
lesquelles en plus JlFol -- IFclJ/tr < 5. 

Le Tableau 1 rassemble les coordonn6es des 
positions atomiques ainsi que les faeteurs thermiques 
isotropes B6q.* 

Discussion. La Fig. 1 repr6sente la projection de la 
structure sur le plan ac. Cet arrangement atomique est 
un encha3nement tridimensionnel de t&ra6dres PO 4, 
ZnO 4 et de poly6dres KO~0. Les atomes Zn(1) et Zn(2) 
poss6dent un voisinage t6tra6drique mettant en com- 
mun un seul oxyg6ne [soit 0(2),  soit 0(3)]. Les 
distances Zn--O (Tableau 2) 6gales en moyenne ~i 

* Les listes des faeteurs de structure et des facteurs d'agitation 
thermique anisotrope ont 6t6 d6pos6es au d6p6t d'archives de la 
British Library Lending Division (Supplementary Publication No. 
SUP 33954:14 pp.). On peut en obtenir des copies en s'adressant ~: 
The Executive Secretary, International Union of Crystallography, 5 
Abbey Square, Chester CH 1 2HU, Angleterre. 
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Fig. 1. Projection sur le plan ae de l'arrangement atomique de 
KZn4(PO4)3. 

Tableau 2. Distances interatomiques (A) et principaux 
angles de liaison (o) dans les tdtra~dres PO 4 

P(l) 0(3) 0(4) 0(5) 0(6) 

0(3) 1,573 (5) 2,521 (8) 2,513 (8) 2,511 (8) 

0(4) 109,2 (3) 1,520 (6) 2,468 (7) 2,520 (8) 

0(5) 108,0 (3) 107,8 (3) 1,535 (6) 2,496 (8) 
0(6) 109,1 (3) 112,6(3) 110,1 (3) 1,510(6) 

2x a(2)-o(1) 1,516 (6) o(1)-P(2)-o(1) 111,9 (3) 
2x P(2)-0(2) 1,564 (5) 0(1)-P(2)-0(2) 107,9 (3) 

0(1)-P(2)-0(2) 111,9 (3) 
0(2)-P(2)--0(2) 105,2 (3) 

O(l)--O(l) 2,51 (1) O(1)--O(2) 2,551 (7) 
O(1)--O(2) 2,490 (7) 0(2)--0(2) 2,48 (1) 

Zn(l)--O(2) 2,030 (5) Zn(2)--O(1) 1,969 (6) 
Zn(1)--O(3) 2,003 (6) Zn(2)--O(2) 1,966 (6) 
Zn(l)--O(4) 1,902 (5) Zn(2)--O(3) 1,990 (5) 
Zn(l)--O(6) 1,892 (6) Zn(2)-O(5) 1,904 (5) 

2x K--O(l) 2,866 (5) 2x K--O(5) 2,997 (6) 
2x K--O(4) 2,794 (6) 2x K-O(6) 3,037 (6) 
2x K-O(5) 2,893 (6) 

1,957 /~ sont de l'ordre de celles que l'on rencontre 
habituellement. I1 est h noter que certaines distances 
Z n - P  [Zn(1)-P(1)  3,08; Zn(2)-P(1)  3,07; et Z n ( 2 ) -  
P(2) 3,07 /~] sont relativement courtes pour des 
distances cation-cation. 

Les distances P--O et les angles O - - P - O  dans les 
t6tra6dres PO 4 sont ceux que l'on trouve ordinairement 
dans les monophosphates (Tableau 2). Les t~tra6dres 
P(2)O 4 et le poly6dre de coordination du potassium 
poss6dent la sym6trie binaire. 
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