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STRUCTURE CRISTALLINE ET FORMULE CHIMIQUE
DE LA PARTHEITE

PAR

Nora ENGEL ™2 et Klaus YYON'?

ABSTRACT

The mineral parthéite has the chemical formula Ca,Al,Si,O,; (OH),.4H,0. It crystallizes
with monoclinic symmetry, space group: C2/c, a = 21.555 (3) A, b = 8.761 (1) A, ¢ = 9.304 (2) A,
B = 91.55 (2)°, Z = 4. Its structure consists of Al and Si centred oxygen tetrahedra which are
connected via corners to a framework of low density. Due to the presence of hydroxyl groups the
framework is interrupted at every second Al site. Similar to zeolites the structure contains large
channels which are filled by water molecules.

La parthéite a été découverte et étudiée & Genéve par H. Sarp qui lui a attribué
la formule chimique CaAl,Si,O4-2H,0, Z = 8 (Sarp ct al., 1979). Dans cette note
préliminaire, nous présentons les aspects principaux de sa structure cristalline,
ainsi que sa formule chimique révisée, Ca,AlSi;O,; (OH),.-4H,0, Z = 4.

Le monocristal que nous avons utilisé pour I’étude structurale a été prélevé
sur I’échantillon holotype déposé au Muséum d’Histoire naturelle de Genéve.
Rappelons que I'affleurement d’origine de la parthéite est situé en Turquie (Doganbaba,
province du Burdur) et fait partie de la zone ophiolitique du Taurus (Sarp et al.,
1979). Par ailleurs, en 1980, un minéral ressemblant a la parthéite a ét€¢ découvert
par M. Ivanov dans la région de I'Oural (URSS). Sur la demande de A. Kato
(président de I'lLM.A.) et de M. Ivanov, H. Sarp a effectué I'étude cristallographique
de ce minéral. Le groupe d’espace et les paramétres de la maille ont confirmé qu’il
s’agissait de la parthéite (communication personnelle H. Sarp.).

L’étude structurale de la parthéite a été effectuée par la méthode de diffraction
des rayons X. Le groupe d’espace et les paramétres de la maille de I’étude antérieure
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ont été confirmés (Sarp et al, 1979). L’affinement de la structure cristalline par
moindres carrés a donné un facteur de confiance R(= X|4F|/Z|F|) de 6.8%
pour 2012 réflexions mesurées (F > 30(F)). Les données expérimentales ainsi que
les coordonnées atomiques seront publiées ultérieurement.

La structure de la parthéite est constituée d’une charpente tridimensionnelle
de tétraédres d’oxygeénes centrés sur des atomes d’aluminium et de silicium. Les
tétraédres sont liés entre eux par leurs sommets, a I’exception d’un tétraédre sur
quatre, centré sur un aluminium, dont un des sommets est terminé par un groupe
hydroxyle. De ce fait le coefficient de partage d’aprés Zoltai n’est pas de 2 comme
pour la plupart des rectosilicates, mais de 1.94. Les distances interatomiques Al-O
et Si-O suggérent une distribution ordonnée des atomes Al et Si. La loi de Lewenstein
est respectée: il n’y a pas de tétraédres centrés sur deux aluminium qui aient de
sommet en commun. La présence de groupes hydroxyles dans la structure a été
confirmée par une analyse des distances interatomiques (calcul de Donnay et
Allmann).

Le dessin de la structure (Fig. 1) a été considérablement simplifié afin de pré-
senter une plus grande clarté. De la charpente tridimensionnelle, seuls les sites du
silicium et de I'aluminium sont indiqués. Les traits qui les relient symbolisent les
liaisons interatomiques T-O-T (T = Al, Si). On remarque une ressemblance entre
cette structure et celles de zéolites. La charpente, de faible densité (18.2 sites T par
1000 A3), contient des cavités liées entre elles formant un systéme de larges canaux
ouverts dans la direction de I’axe ¢. Si 'on décrit cette charpente en considérant
un systéme d’anneaux formés par les tétracdres d’oxygeéne, celle-ci est constituée
d’anneaux de 4, 6, 8 et 10 tétraédres. Il y a deux types d’anneaux de 4, les uns reliant
deux sites Si(2) et deux sites Al(2), et les autres un site Si(l), un site Si(2), un site
Al(l) et un site Al(2); deux types d’anneaux de 6, les uns reliant quatre sites Si(1)
et deux sites Al(1) et les autres présentant une configuration Si(1)-Al(1)-Si(2)-Al(2)-
Si(2) dont le sixiéme site, dédoublé, est soit Al(2) soit Al(1); un type d’anneau de 8,
reliant un site Si(1), trois sites Si(2), un site Al(1) et trois sites Al(2); et un type d’an-
neau de 10, reliant quatre sites Si(l), deux sites Si(2) et quatre sites Al(1).

Les anneaux de 10 sont orientés presque parallélement aux plans (011) et (011)
et forment le périmétre des canaux. Leur arrangement est tel que la densité des
liaisons T-O-T passant a travers le plan (200) est beaucoup plus faible que dans
tout autre plan de la structure. Le plan de clivage naturel du cristal apparait éga-
lement parallélement a ce plan.

Les canaux paralléles 4 ¢ ont une ouverture * de 6.0 A dans la direction de I’axe
a et de 3.5 A dans la diréction [011]. Les molécules d’eau s’y trouvent localisées
ainsi que les atomes de calcium qui sont situés dans leurs périmétres.

* en supposant un rayon d’oxygéne de 1.35 A.
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PHRTHEITE

F1G. 1. — Structure de la parrhéite, vue presque parallélement a ’axe c. Seuls les 2 sites de I’alumi-
nium (grands cercles) et les 2 sites du silicium (petits cercles) sont indiqués.
Le groupe hydroxyle est lié¢ a Al (1).
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En conclusion, nous pouvons noter que c’est la présence de groupes hydroxyles
dans la structure qui distingue la parthéite des autres aluminosilicates de compo-
sition similaire, tels que 'anorthite, CaAl,Si,0q, €t la gismondite, CaAl,Si,04+4H,0,
qui ne contiennent pas de groupes hydroxyles. Quant a la lawsonite, CaAl,(OH),
[S1,0,]-H,0, elle se différencie essentiellement de la parthéite par ’entourage octa-
édrique de ’aluminium.
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