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Abstract.  Te(OH)6.Na2HPO4.NaH2PO4, hexagonal, 
P6322, a = 7.883 (5), c = 10.863 (9)A, Z = 2. The 
crystal structure of this new phosphate tellurate has 
been solved using 666 independent reflexions (final R = 
0.020). As in the previously described phosphates 
tellurates, independent TeO 6 octahedra and PO4 tetra- 
hedra coexist in the atomic arrangement. 

Introduction. La d~termination de la structure 
cristalline du phosphate tellurate de sodium 
Te(OH) 6.Na2HPO 4.NaH2PO 4, objet du present 
travail, fait partie d'une 6tude des phosphates tellurates 
alcalins (Durif, Averbuch-Pouchot & Guitel, 1979; 
Averbuch-Pouchot, Durif & Guitel, 1979, 1980; 
Averbuch-Pouchot & Durif, 1979). 

Les preparations chimiques de ce sel et de l'ars6niate 
correspondant, qui lui est isotype, ainsi que leurs 
principales caract6ristiques cristallochimiques seront 
d6crites ailleurs (Averbuch-Pouchot & Durif, 1980). 

Le cristal utilis6 pour la d6termination de la structure 
+tait une bipyramide hexagonale trapue de dimensions 
0,26 x 0,26 x 0,26 mm. Un total de 6056 r6flexions a 
~t+ mesur6 ~, l'aide d'une diffractom6tre Philips PW 
1100 [2(Ag Kava 2) = 0,5608 A]. De cet ensemble de 
donn6es, 685 r~flexions ind6pendantes ont ~t~ extraites. 
Les valeurs conserv6es pour les r+flexions ind~- 
pendantes sont les valeurs moyenn+es des s+ries de 
r6flexions ~quivalentes. Les mesures &aient effectu+es 
en balayage 09 dans un domaine angulaire de 1,30 ° (0) 

chaque extr6mit~ duquel le fond continu ~tait mesur6 
durant 10 s. La vitesse de balayage, constante, +tait de 
0,02 ° s -~. Les deux r6flexions de r&6rence (264 et ,~28) 
mesur~es toutes les deux heures n'ont subi aucune 
variation significative durant les mesures qui ont 6t+ 

Tableau 1. ParamOtres des positions atomiques avec 
leurs ~earts standard et paramOtres thermiques 

isotropes B ~q 

Sites x y z Beq (A 2) 

Te 2(b) 0 0 ¼ 1,08 
P 4(f) ] ] 0,52169 (9) 0,79 
Na 6(h) 0,5292 (3) 0,0583 (3) ~ 1,81 
O(1) 12(i) 0,2090 (3) 0,0126 (4) 0.3482 (2) 1,90 
0(2) 4(f) ] .~ 0,3833 (3) 1,09 
0(3) 12(i) 0,6469 (3) 0,1401 (3) 0,5759 (2) 1,14 

Tableau 2. Principales distances interatomiques (A) et 
angles de liaison (°) 

Pour la coordination du tellure l'atome O(1) est num6rot60(l,j),j 
&ant le numero de la position de l'atome O(I) dans l'ordre des 
positions du site 12(/) des International Tables for X-ray Crystallog- 
raphy (1952). 

Octa6dre TeO 6 

6 × T e - O (  I ) 1.923 ( l ) 

6 × O ( l , I ) - T e - O ( l , 2 )  92,22 (6) 6 x O( l . l  ) - O ( I . 2 )  2.772 (3) 
3 × O ( 1 . 1 ) - T e - O ( l . 1 0 )  91 .60(6)  3 × O ( 1 . 1 ) - O (  I.10) 2,757 (3) 
3 x O ( l , l ) - T e - O ( l . l  I) 84 ,19(6)  3 x O(1 . I ) -O(1 .11 )  2 .578(3)  
3 × O ( 1 , 1 ) - T e - O ( l . 1 2 )  174.86 (6) 3 × O(1 .1 ) -O( I . 12 )  3.842 (3) 

T&raedre PO4 

P - O ( 2 )  1.503 (2) 
3 × P - O ( 3 )  1.566 (2) 

3 x O ( 2 ) - P - O ( 3 )  112.09 (5) 3 × 0 ( 2 ) - 0 ( 3 )  
3 x O ( 3 ) - P - O ( 3 )  106,73 (6) 3 x 0 ( 3 ) - 0 ( 3 )  

Voisinage de I 'atome de sodium 

2 x N a - O ( l )  2.594 (1) 2 × N a - O ( 3 )  2.404 (1) 
2 × N a - O ( 2 )  2,371 (1) 

2.546 (2) 
2.514 (2) 

effectu6es entre 3 et 30 ° (0). Les intensitbs ont 6t6 
corrig6es des facteurs de Lorentz et de polarisation. 
L'absorption a 6t6 n6glig6e. L'6tude de la fonction de 
Patterson conduit rapidement fi la localisation des 
atomes de tellure et de phosphore. Une synth6se de 
Fourier permet alors de pr6ciser la totalit6 de 
l'arrangement. Quelques cycles d'affinement effectu6s 
avec des facteurs d'agitation thermique anisotropes 
conduisent rapidement ~. une valeur finale du facteur R 
de 0,020 pour un ensemble de 666 r6flexions telles que 
I /a(I)  > 2.* 

Le Tableau 1 donne les coordonn6es atomiques de 
cet arrangement. 

Discussion.  Comme dans tousles phosphates tellurates 
d6j~. d6crits (Durif et al., 1979; Averbuch-Pouchot el 
al., 1979, 1980; Averbuch-Pouchot & Durif, 1979), on 

* Les listes des facteurs de structure et des param6tres thermiques 
anisotropes ont 6t6 d6pos~es au d6p6t d'archives de la British 
Library Lending Division (Supplementary Publication No. SUP 
35432:10 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. 

0567-7408/80/102405-02501.00 © 1980 International Union of Crystallography 
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1. Projection selon e de l'arrangement atomique de 
Te (OH) 6 . Na2H PO 4 . Nail 2PO 4. 

n 'observe pas d 'anion condens+ phosphotel lurique mais 
la coexistence dans l 'a r rangement  atomique de deux 
types d 'anions  ind6pendants:  TeO 6 et PO 4. 

Ici les octa~dres TeO 6 sont situ6s en ¼ et ~ sur les axes 
hblico'idaux 63 tandis que les t&ra6dres PO,  sont situ6s 
approximat ivement  en 0 et ½ sur les axes ternaires 
internes de la maille. 

Les atomes de sodium en coordinat ion octa6drique 
s'alignent approximat ivement  sur les axes 2~ en z = ¼ et 
3 Le Tableau 2 donne les principales distances 
interatomiques et angles de liaison dans cet 
arrangement .  

Les Figs. 1 et 2 fournissent respectivement une 
projection de la structure sur le plan x0y et une vue 
perspective du m6me arrangement .  

Fig. 2. Vue perspective de Te(OH) 6. Na2HP Q . NaH2PO 4. 
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