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The crystal structure of sodium tantalum oxyfluoride, j-Na2Taz0,F2 has been determined from 
single crystal diffraction data. The symmetry is monoclinic, space group C2/m with a cell having 
dimensions: a = 12.855 + 0.008, b = 7.349 + 0.005, c = 12.833 f 0.003 A, I= 108.97 + 0.05” and 
containing eight formula units. The structure was refined by full-matrix least-squares to a final R 
value of 0.072. The structure consists of two interpenetrating sublattices: the first, which has the 
overall formula Ta16X52, is made up of Tax, octahedra and the second with an overall formula 
Na14X4 is composed of Na,X tetrahedra. The two remaining sodium atoms occupy the center 
of a hexagonal bipyramid. This arrangement can be described as a succession of weberite and pyro- 
chlore type slabs parallel to the [IOO] direction. 

Introduction 

Dans le cadre de l’ttude des systkmes 
pseudoquaternaires de type A’-BV-O-F (A = 
Li, Na, K, Ag ; B = Nb, Ta) actuellement effec- 
t&e au laboratoire (I-4) plusieurs nouveaux 
composCs de formule A2B,0sF2 ont CtC isolts. 

L’Ctude des composCs fluor&, oxygCnCs et 
oxyfluorks de formule A,B,X, ou A2BB’X, 
montre que ceux-ci peuvent cornporter trois 
types structuraux : 

1. Le type w6b&te (Na,MgAIF,) de 
symktrie orthorhombique (5, 6). Tous les 
sommets des octakdres BX6 et quatre sommets 
des octakdres B’X, sont mis en commun de 
man&e Zt constituer un rCseau (BB’X,),. 

2. Le type Ca,Nb,O, (8, 9) con&it& 
octabdres BX, partageant tous leurs sommets 
pour la moitiC d’entre eux et quatre sommets 
pour les autres, et formant des feuillets (B2X7),, 
de type ReO, fortement distordus. 

3. Le type pyrochlore (Cd,Nb,O,) de 
symktrie cubique (7), dans lequel les octakdres 
BX6 mettent tous leurs sommets en commun 
pour donner un r6seau tridimensionnel de 
formule (BX,),. 
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La plupart des phases de type pyrochlore 
A2B2X7 ou A2BB’X, cristallisent avec une 
symktrie cubique, plus rarement rhombokdri- 
que. Deux exemples de distorsion mono- 
clinique ont cependant Ctt mis en Cvidence, 
Hg,V,O,-11 (IO) et PbzNbz07 (II). L’6tude du 
systkme Na-Ta-O-F nous a permis d’isoler 
une phase Na,Ta,OSF,B de symCtrie mono- 
clinique tgalement, mais de structure inkdite. 
L’intCrCt grandissant des propriCtCs physiques 
et cristallographiques de ce type de composks 
nous a ament h en entreprendre une ttude 
structurale approfondie. 

Partie Exptkimentale 

Nous avons p&part ce compost Na,- 
Taz05Fz g partir d’un melange stoechio- 
mttrique de NaF et Ta,OS en tube scellC 
d’or, & des temptratures comprises entre 700 
et 950°C. Na,Ta,O,F, comporte deux variCtCs 
allotropiques, la variktt basse tempkrature CI 
se transforme irrkversiblement en une variktk 
haute tempkrature j3 vers 780°C (12). 

Les monocristaux de la variktt B ont Ctt 
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obtenus par refroidissement lent des Cchantil- 
lons port& a 950°C. 

Une etude prtliminaire indiquait une 
symetrie de Latie 2/m. Les conditions d’exist- 
ence determinees a partir des diagrammes de 
Weissenberg et Buerger relatifs aux plans 
(hOf), (hll) et (h21), sont pour hkl: h + k = 2n. 
Ces conditions sont compatibles avec les 
groupes spatiaux C2, Cm, C2/m. 

Les parambtres de la maille ont Ctt obtenus 
sur cliches de Weissenberg et de precession, 
ainsi qu’a l’aide dun diffractometre auto- 
matique. Uncalculd’affinementparlamtthode 
des moindres car&s donne les resultats sui- 
vants: a = 12.855 + 0.008, b = 7.349 + 0.005, 
c = 12.833 i- 0.008 A, fi = 108.97 + 0.05”. La 
masse volumique mesurte (d,,, = 6.02 -t 0.03 
g cm-“) est en bon accord avec la masse 
volumique calculee (dcalcd = 6.09 g cmw3) 
pour un nombre de motifs par maille Z = 8. 
La deviation moyenne sur les valeurs observees 
des parametres de la maille a CtC prise comme 
&art-type. 

Un petit cristal de forme paralltlepipedique 
et de dimension maximale 0.05 mm, a Ctt 
retenu pour l’enregistrement des donnees de 
diffraction. I1 a CtC rBglC selon l’axe b et les 
intensites ont CtC mesurees a I’aide d’un 
diffractometre automatique Nonius a trois 
cercles avec la radiation monochromatique 
MO&@ = 0.7107 A) jusqu’a f3 = 45” (balayage 
8 - 20). L’intensite du fond continu a ttt 
mesuree de part et d’autre des reflexions 
observees durant la moitit du temps de balay- 
age. Une reflexion etait consideree comme 
observte lorsque le comptage net ttait deux 
fois plus intense au moins que la deviation 
standard. Au total 1351 reflexions ayant une 
intensite significative (superieure a zero) ont 
ainsi CtC mesurees. Ces enregistrements ont 
Ctt corriges des facteurs de Lorentz-polaris- 
ation, mais non d’absorption (&,, = 1.05). 
Du fait de cette absorption, certaines reflexions 
sont entachtes dune erreur que nous estimons 
a 5 ‘A environ. 

Dhtermination et Afbement de la Structure 

Le fait qu’il y ait huit motifs NazTa,O,Fz 
par maille nous a conduit a utiliser comme 
hypothbse de depart le groupe C2/m, qui seul 

possede une position 8(j) a huit equivalents 
parmi les trois groupes spatiaux possibles. 
Un test piezoelectrique s’est aver+ ntgatif, ce 
qui est conforme a cette hypothese. 

Les positions du tantale ont tte determintes 
a partir d’un calcul tridimensionnel de la 
fonction de Patterson. Les vecteurs Ta-Ta 
indiquent que les atomes de tantale occupent 
les positions preliminaires 4(i) (xOz) avec 
x2:0.24 et z = 0.25,4(e) (l/4, 1/4,0),4(f)(l/4, 
l/4, l/2), 2(c) (0, 0, l/2) et 2(a) (0, 0, 0). Un 
calcul de facteurs de structure effectue avec 
ces positions donne une valeur du facteur de 
veracite R : 

R=C (IF,\ - lFcll/C IF,! =0.13 

et confirme l’emplacement des atomes de 
tantale. Les positions sptciales 4(f), 4(e), 2(c), 
2(a) adoptees pour le tantale verifient le choix 
du groupe spatial C2/m. Une synthtse de 
Fourier effect&e a partir de ces positions a 
permis de placer les atomes de sodium et 
d’oxygene. Plusieurs cycles d’affinement iso- 
trope aboutissent a une valeur de R Cgale a 
0.103. Aucune distinction n’a pu &tre faite 
entre atomes d’oxygene et de fluor, &ant don& 
la presence d’atomes lourds comme le tantale. 
L’existence d’un ordre anionique Cventuel n’est 
done pas exclu cependant. 

Un affinement ulterieur des positions atomi- 
ques, utilisant pour le tantale des facteurs 
d’agitation thermique anisotropes, a permis 
d’abaisser R jusqu’a 0.072. 

L’affinement a ttC effect& grace a un 
algorithme des moindres car&s utilisant une 
matrice complete (13) modifie pour permettre 
une correction de dispersion anormale. Les 
facteurs de diffusion atomiques pour l’oxy- 
gene, le fluor, le sodium et le tantale sont 
ceux de Cromer et Waber (14). Les para- 
metres necessaires a la correction de dispersion 
anormale sont ceux don& par Dauben et 
Templeton (15). Nous avons minimist la 
fonction C w(JF,\ - IFc\)‘, oti F,, et Fc sont les 
amplitudes des facteurs de structure observes 
et calcults et w la pond&ration, que nous avons 
choisie Cgale a 1 pour toutes les reflexions. Un 
facteur d‘echelle general a et& utilise pendant 
tout l’affinement. Les valeurs finales des para- 
metres positionnels et thermiques sont don- 
nees au Tableau I. Les valeurs finales des 
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TABLEAU I 

VALEUR~ FINALES DE PARAM~TRES POSITIONNELS ET THEFWIQUES POUR Na,Ta,O,F,” 

Positions 

TaU) 4(i) 0.2467(l) 0 0.2461(2) II(7) 444(45) 118(8) 0 -5(4) 0 
W2) 4(e) l/4 l/4 0 14qll) 532(84) 364(25) -1 l(7) 107(12) 387(17) 
W3) WI 114 l/4 112 97(9) 533(76) 112(20) -53(13) 69(10) -52(14) 
TaW 2(a) 0 0 0 118(14) 532(52) 39(8) 0 41(12) 0 
W5) 2(c) 0 0 l/2 70(13) 193(46) 118(15) 0 51(11) 0 

B (AZ) 
Ml) 8(j) 0.4873(15) 0.2366(27) 0.2350(17) 1.82q69) 
Na(2) 4(i) 0.7288(25) 0 0.2521(33) 2.230(75) 
NaW W 0 112 0 2.090(79) 
NW 34 0 l/2 l/2 2.15q83) 
WY 49 0.4064(22) 0 0.3251(24) 0.318(45) 
WV 40 0.704q22) 0 0.4526(24) 0.34&s) 
O(3Y 46) 0.5537(26) 0 0.1809(28) 0.738(56) 
0(4Y 4(j) 0.7185(23) 0 0.0369(25) 0.361(47) 
o(5)b 8(j) 0.2807(15) O.lWl(33) 0.1583(17) 0.302(31) 
oWb 80’) 0.2239(19) 0.1894(40) 0.3437(22) 1.024(46) 
0(7)b 8(j) 0.0959(16) 0.1898(34) 0.4800(17) 0.459(35) 
OWb 4(i) 0.0918(19) 0 0.1564(20) 0.484(43) 
O(9)b 4(j) 0.9274(20) 0 0.3364(21) 0.672(45) 
O(Wb 8(j) 0.4079(14) 0.3111(30) 0.3064(15) 0.890(35) 

’ Les &carts-type portant sur la derniere d&male sont don& entre parentheses, le facteur dagitation thermique 
est egal a: 

em I- lCWh% +k%+ 1% +2hkh+2hZ&+ ZklB,,)l 
et les contraintes imposees aux facteur Bri sont pour Ta(l), Ta(4), Ta(5): /Ii2 = /& = 0. 

b Le symbole 0 represente ici les atomes d’oxygene et de fluor. 

facteurs de structure pour les reflexions ob- 
servees sont reporttes au Tableau 1I.l Les 
reflexions trop faibles pour &tre observtes ont 
des facteurs de structure dont I’amplitude 
n’excede pas la valeur minimale observable 
dans la region avoisinante de l’espace recipro- 
que. 

Afin de justifier le choix du groupe spatial, 
nous avons effectue des affinements avec les 
groupes C2 et Cm. 11s entrainent un accrois- 
sement significatif de la valeur de R. 

Les valeurs relativement importantes ob- 
tenues pour les facteurs d’agitation thermique 

1 “A table of calculated and observed structure 
factors has been deposited with the National Auxiliary 
Publications Service. Order NAPS document # 02424 
from ASIS/NAPS, c/o Microfiche Publications, 304 
E. 46th Street, New York, New York 10017. Remit in 
advance S1.50 for microfiche or $5.00 for photocopy. 
Make checks payable to Microfiche Publications.” 

des atomes de sodium, particulierement Na(2), 
Na(3) et Na(4) peuvent s’expliquer par les 
erreurs de fin de serie qui font apparaitre 
autour de I’atome de tantale des harmoniques 
de charge. Un de ces harmoniques se trouve 
sur les sites occupes par les atomes de sodium. 

Rhltats et Discussion 

La structure deduite de l’analyse effectuee 
est representee sur les Figs. 1 et 2. Les distances 
et angles interatomiques sont don& au 
Tableau III. 

La structure de Na,Ta,OSF$ peut Ctre 
d&rite & partir de deux sous-reseaux qui 
s’interptnetrent. Le premier, de formule 
globale Ta16XS2, est constitue d’octaedres 
Tax,, le second, de formule globale Nal,X,, 
est constitud de tetraedres Na,X. Deux 
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FIG. 1. Projection de la structure sur le Plan AZ. 

atomes de sodium restants occupent le centre 
de bipyramides a base hexagonale gauche. 

Le Sow-Rdseau Ta,,X,, 
Le tantale occupe le centre d’octaedres 

form& par les anions; nous avons represente 
a la Fig. 2 la projection d’une demi-maille sur 
le plan XOZ, elle montre l’enchamement des 
octaedres Tax,. 

L’enchainement de ceux-ci au sein des plans 
(001) et (002) est analogue a celui rencontre 
dans les bronzes hexagonaux de tungstene 
(BHT). Toutefois I’association des divers 

FIG. 2. Projection d’une demi-maille 
octakdrique selon I’axe b. 

du r&au 

plans BHT s’effectue par l’intermediaire de 
plans moins riches en octaedres. Dans ces 
derniers plans les octaedres sont lies par trois 
somments a trois octaedres du plan BHT (001) 
et par deux seulement aux octaedres du plan 
(002), le sixieme sommet restant libre. 

Tous les octaedres du plan (001) ont done 
leurs sommets lies, tandis qu’il existe deux 
types d’octaedres dans le plan (002): les uns 
Ta(3) ont tous leurs sommets lies, les autres 
ont deux sommets libres. L’enchainement 
tridimensionnel des octaedres delimite alors 
de vastes tunnels qui se developpent dans des 
directions parallbles aux directions [OOl], 
[llO] et [OlO]. Ces larges cavites sont occupees 
par des atomes de sodium isolb Na(4) et par 
des tttraedres Na,X. 

Nous avons reprtsente a la Fig. 3 les divers 
types d’octaedres rencontres, ainsi que les 
distances interatomiques. Ces octddres, en 
particulier les octabdres Ta(2), Ta(3), Ta(4) 
et Ta(5) sont particulierement reguliers, les 
distances Ta-X variant de 2.001(7) a 1.963(7) 
A. L’octaedre Ta(l), qui joint les plans (001) 
et (002), est plus deform& il comporte une 
distance courte (1.886(7) A) et une distance 
longue (2.040(7) A). Toutefois, ces distances 
sont cornparables A celles trouvtes dans 
LiTaO,Fz (3) et LiTaO, (16) (1.845(8) A 
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TABLEAU III 

DISTANCES ET ANGLES INTERATOMIQUES DANS Na,Ta,O,F,’ 

(A) 
Ta(l)-Ta(2) 3.689(3) 
Ta(l)-Ta(3) 3.709(3) 
Ta(l)-Ta(4) 3.632(3) 
Ta(l)-Na(1) 3.659(5) 
Ta(l)--Na(2) 3.680(5) 
Ta(l)-Na(4) 3.830(5) 
Ta(2)-Ta(2) 3.675(3) 
Ta(2)-Ta(4) 3.702(3) 
Ta(2)-Na(1) 3.525(5) 
Ta(2)-Na(2) 3.807(5) 
Ta(3)-Ta(3) 3.675(5) 
Ta(3)-Ta(5) 3.702(3) 
Ta(3)-Na(1) 3.939(5) 
Ta(3)-Na(2) 3.606(5) 
Ta(4)-Na(3) 3.675(5) 
Ta(4)-Na(1) 3.632(5) 
Ta(S)-Na(1) 3.870(5) 
Ta(5)-Na(2) 3.881(5) 
Ta(5)-Na(4) 3.675(5) 
Na(l)-Na(1)3.478(7) 
Na(l)-Na(2)3.502(7) 
Na(l)-Na(3)3.531(7) 
Na(l)-Na(4)3.775(7) 
Na(2)-Na(3)3.596(7) 

O(l)-Ta(lbO(8) 172.78(0.08)” 
O(5)-Ta(l)-O(6) 171.71(0.08) 
O(5)-Ta(l)-O(1) 81.92(0.08) 
O(5)-Ta(l)-O(5) 90.61(0.08) 
O(5)-Ta(l)-O(6) 87.98(0.08) 
O(4)-Ta(2)-O(4) 180.00 
O(4)-Ta(2 j-O(5) 87.08(0.08) 
O(4)-Ta(2)-O(10) SS.SS(O.08) 
O(5)-Ta(2)-O(10) 90.15(0.08) 
O(2)-Ta(3)-O(6) 92.23(0.08) 
O(6)-Ta(3t0(6) 180.00 

(‘4 
Ta(l)-O(l) 2.040(7) 
Ta(l)-O(8) 1.886(7) 
Ta(l)-O(5) 1.965(7) 
Ta(l)-O(6) 1.931(7) 
Ta(2)-O(10) 1.989(7) 
Ta(2)-O(5) 1.989(7) 
Ta(2)-O(4) 1.972(7) 
Ta(3)-O(2) 1.963(7) 
Ta(3)-O(6) 1.974(7) 
Ta(3)-O(7) 1.963(7) 
Ta(4)-O(8) 1.970(7) 
Ta(4)-O(10) 1.946(7) 
Ta(5)-O(9) 2.001(7) 
Ta(5)-O(7) 1.933(7) 
Na(l)-O(1) 2.495(9) 
Na(l)-O(3) 2.149(9) 
Na(l)-O(5) 2.538(9) 
Na(l)-O(6) 2.955(9) 
Na(l)-O(7) 3.045(9) 
Na(l)-O(8) 2.729(9) 
Na(l)-O(9) 2.585(9) 
Na(l)-0(10)2.546(9) 
Na(2)-O(2) 2.690(9) 

(4 
Na(2)-O(5) 2.757(9) 
Na(2)-0(4) 2.722(9) 
Na(2)-O(6) 2.578(9) 
Na(2)-O(3) 2.136(9) 
Na(2)-O(9) 2.427(9) 
Na(3)-O(3) 2.196(9) 
Na(3)-O(10) 2.662(9) 
Na(3)-O(4) 2.692(9) 
Na(4)-O(1) 2.175(9) 
Na(4)-O(7) 2&M(9) 
Na(4)-O(2) 2.886(9) 

O(6)-Ta(3)-0(7) 90.84(0.08)” 
O(2)-Ta(3)-O(7) 89.10(0.08) 
O(8)-Ta(4)-O(8) 180.00 

O(lO)-Ta(4)-0(10) 88.96(0.08) 
O(8)-Ta(4)-O(10) 89.81(0.08) 

O(lO)-Ta(4)-0(10) 91.04(0.08) 
O(9)-Ta(5)-O(6) 70.17(0.08) 
O(7)-Ta(5)-O(7) 180.00 
O(9)-Ta(5)-O(7) 87.75(0.08) 
0(7tTa(5)-O(7) 92.37(0.08) 

g Les &arts-type portant sur la dernike d&male sont don&s entre parentheses. 

2.114(8) A), elles sont parfaitement com- 
patibles avec la somme des rayons ioniques 
(17). 

Le SowRPseau Ins&e’ Na,,X, 
Les tetraedres Na,X sont group& par deux. 

Nous avons represent6 a la Fig. 4(b) ce 
groupement de deux tttraedres accolts par 
un sommet (Na7XJ, ainsi que leurs distances 
interatomiques. 

Celles-ci varient de 2.136(9) a 2.196(g) A, 
elles sont plus courtes que les distances Na-0 
ou Na-F gtntralement rencontrees dans la 
litterature, elles sont inferieures en fait a la 
somme des rayons ioniques I&,+ + rOz- = 2.35 A 
et r,,+ + r,- = 2.30 A (17). Cependant il faut 
mentionner que les distances particulierement 
courtes se retrouvent dans d’autres reseaux 
de type pyrochlore A,B,X, ou I’atome A dans 
un site analogue est fortement lie Bgalement 
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FIG. 3. Polykdres de coordination du tantale dans 
Na2Ta205F2,!? (distances en A)>. 

a deux anions hybrid& sp3. Des distances 
Na-(0, F) particulitrement courtes sont 
observees Cgalement dans certains silicates ou 
fluorosilicates ou l’hybridation sp3 de l’anion 
este galement favorable : Na,ZrSi,O,, * 3Hz0, 
Na-0 = 2.1 A (18), NaAlSiO,, Na-0 = 2.14 
A (19), et Na,SiF,, Na-F = 2.14 A (20). 

Les Figs. 4(a) et 5 donnent les polyedres de 
coordination du sodium. L’environnement 
de Na(2) et Na(3) est du type bipyramidal a 
base hexagonale gauche, il comporte six 
distances longues et deux distances courtes. 
Un arrangement analogue apparait dans le 
pyrochlore Cd,Ta,O, (7) les ions Cd2+ sont 
entoures par six oxygenes a 2.50 A et deux 
oxygenes a 2.25 A. 11 en est de mCme pour une 
des positions du sodium au sein du reseau de 
la weberite Na,A1MgF7 (5,6). La coordinence 
de Na(1) est plus complexe avec cinq anions a 
distances moyennes (2.495(9)-2.729(9) A), 
deux anions a distances longues (2.955(9)- 

Na(3) 

[OF 
Na (1) 

L~OOII 

Na(1) 

(b) 

Na (1) 

(b) 
WI) Na(4) 

FIG. 4. (a) Polyhlre de coordination du sodium 
Na(1) dans Na2Ta205F& (b) RCseau Na,X* constituk (Cl 

par deux tdtra&lres Na4X lits par un sommet (distances FIG. 5. Polykdres de coordination du sodium dans 
en A). Na,Ta10,F,j3 (distances en ir>. 
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3.045(9) A), et un anion a distance courte 
2.149(9)A. 

Les Atomes de Sodium Interstitieis Na(4) 
11s occupent les sites a section hexagonale 

du plan (002). Leur polyedre de coordination 
ne comporte que des anions appartenant au 
sous-reseau Ta16XS2. La Fig. 5(c) dtcrit ce 
polybdre avec les distances interatomiques 
correspondantes. Six distances longues (2.644 
2.886(9) A) correspondent a l’hexagone 
gauche, les deux distances courtes (2.175(9) A) 
font intervenir les anions de sommets non lies 
du sous-reseau octaedrique. Cette configur- 
ation (6 + 2) se retrouve dam la webtrite 
Na2MgAIF, oti l’atome de sodium est 
entoure de six atomes de fluor a 2.57-2.70 A 
et de deux situ& a 2.21 A (5). 

Les distances Ta-Na (3.525(3)-3.939(3) A) 
et Na-Na (3.478(7)-3.775(7) A) sont normales, 
ainsi que les distances Ta-Ta (3.632(3)- 
3.708(3) A) d’ailleurs cornparables a celles 
trouvtes dans LiTaOzF, et LiTaO,. 

Relations Structurales 
Les phases de formule AzB,X7 ou A,BB’X, 

adoptent principalement les types structuraux 
webtrite et pyrochlore. Ceux-ci comportent 
de grandes analogies qui nous conduisent a 
envisager l’existence d’une structure inter- 
mediaire construite a partir d’elements de 
structures appartenant aux deux types. 

En effet, la structure pyrochlore (Fig. 6(a)) 
est construite a partir d’un enchainement 
d’octaedres (BX,) a sommets communs 

feuillet type pyrochlore 

feuillet type pyrochlore 

(al 

[0113 
I 

(b) 

FIG. 6. (a) Enchainement des octa&Ires perpendi- 
culairement & la direction [ill] du pyrochlore. (b) 
Enchainement des octakdres perpendiculairement ii la 
direction [Oil ] de la w&rite. 

parallblement au plan (11 l), analogue a celui 
des bronzes hexagonaux de tungstbne (BHT). 
Les feuillets BHT de formule (BX,), ainsi 
form& sont lies entre eux, perpendiculaire- 
ment a la direction 111 I] par des octaedres 
BX, dont l’axe ternaire est parallele a cette 
direction. Ces octaedres partagent trois de 
leurs sommets avec chaque feuillet BHT, 
conduisant a un rtseau octaedrique tridimen- 
sionnel de formulation (B2XS),,. Le septieme 
anion X se place alors au centre des cages a 
faces hexagonales dtlimitees par le reseau 
octaedrique et forment avec quatre cations 
A, qui occupent le centre de ces hexagones, un 
tetraedre A,X. L’enchainement de tels tttra- 
edres par mise en commun de sommets con- 
duit a un reseau (A2X)” de type anticristobalite 
(21, 22). 

La webkite est caracterisee par des feuillets 
BHT (B,,,B;,,X,), (Fig. 6(b)) paralleles au 
plan (011) de sa maille orthorhombique. Ces 
feuillets sont lies entre eux perpendiculaire- 
ment a l’axe [Oll] par des octaedres (BX,) 
dont l’axe binaire est parallele a cette direction; 
ces octaedres mettent en commun avec chaque 
plan BHT deux seulement de leurs sommets, 
les deux autres restant libres. La formulation 
du reseau est done (B,,,Bl,,X,) + (B’X& = 
W&hs. Les cations A occupent alors les 
sites bipyramidaux a base hexagonale gauche, 
et cubiques deform&. 

Dans cette perspective le reseau de I’oxy- 
fluorotantalate NazTazOsFJ pourra &tre 
decrit a partir d’un squelette anionique 
derive de feuillets BHT, dans lequel s’instrera 
un sous-reseau cationique comme dans le cas 
du pyrochlore et des atomes de sodium comme 
dans le cas de la wtbtrite. Le squelette anioni- 
que de Na,Ta,O,F$ peut &tre considert 
comme la succession, parallblement a la 
direction [IOO], de feuillets qui seraient alterna- 
tivement de type pyrochlore et de type webkite 
(Fig. 2). 11 s’en suit une composition globale 
BzX6 + B,X, = B,X1, entrainant la formule 
unitaire Ta,,X,, prrktdemment mention&e. 
Le feuillet de type pyrochlore qui correspond 
aux plans (001) possede done dans ses tunnels 
une fraction du reseau anticristobalite (A2X),, 
ins&C, qui se limitera ici a deux tttraedres 
A,X associes par un sommet commun, 
c’est-a-dire un groupement (A,XJ. 
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Le feuillet de type weberite qui correspond 
aux plans (002) contient au sein de ses tunnels 
deux atomes interstitiels A dont la position 
est analogue a celle rencontree dans weberite 
elle-mtme. 

Nous pourrons done attribuer a Na,- 
Ta,O,F& la formulation structurale Na,- 
(Na,X2)2Ta16X52 avec X= 0, F. On peut 
raisonnablement prevoir l’existence d’une 
serie de phases nouvelles correspondant & 
des periodicites variables des deux types de 
feuillets weberite et pyrochlore. C’est dans 
cette optique que seront examinees les struc- 
tures des phases Ag,B,O,F, (B = Nb, Ta) 
que nous avons isolees par ailleurs (4). 
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