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                    The crystal structure of ercitite, ideally Na2(H2O)4[Mn3+2(OH)2(PO4)2], orthorhombic, a 6.2499(6), b 8.7479(9), c 19.9554(17) Å, V 1091.0 Å3, space group Cmca, Z = 4, Dcalc = 2.77 g.cm−3, from the Tanco granitic pegmatite, Bernic Lake, southeastern Manitoba, Canada, has been solved by direct methods and refined to R1 = 4.0% on the basis of 431 unique observed reflections | Fo ≥ 4σF | collected on a Bruker P4 diffractometer equipped with a CCD 1K Smart detector and MoKα radiation. There is one distinct P site occupied by P and coordinated by four O atoms in an tetrahedral arrangement, with a <P–O> distance of 1.541 Å. There are two octahedrally coordinated M sites: M(1) is occupied by (Mn3+0.53Fe3+0.46Al0.01) with a <M(1)–O> distance of 2.028 Å, and M(2) is occupied by (□0.93Mn2+0.07) with a <M(2)–O> distance of 2.252 Å. The M(1) octahedron shows four short meridional bonds (~1.95 Å) and two long apical bonds (2.176 Å) characteristic of Jahn–Teller-distorted octahedrally coordinated Mn3+. There is one distinct Na site occupied by (Na0.89Ca0.04□0.07) and coordinated by six anions with a <Na–O> distance of 2.504 Å. The structural unit in ercitite, [Mn3+2(OH)2(PO4)2], is chemically and topologically identical to the structural unit in bermanite, Mn2+(H2O)4[Mn3+2(OH)2(PO4)2]. However, the stacking of these sheet-like units differs between the two minerals; the sheets in ercitite link through corner-sharing of [7]-coordinated Na polyhedra that share edges with the polyhedra of the structural units, whereas the sheets in bermanite link by sharing polyhedron corners with interstitial {Mn2+O2(H2O)4} octahedra.

                

                    

                    

                

                Abstract

            
                
                    
                    La structure cristalline de l’ercitite, de composition idéale Na2(H2O)4[Mn3+2(OH)2(PO4)2], orthorhombique, a 6.2499(6), b 8.7479(9), c 19.9554(17) Å, V 1091.0 Å3, groupe spatial Cmca, Z = 4, Dcalc = 2.77 g.cm−3, provenant de la pegmatite granitique de Tanco, au lac Bernic, dans le sud-est du Manitoba, Canada, a été résolue par méthodes directes et affinée jusqu’à un résidu R1 de 4.0% en utilisant 431 réflexions uniques observées | Fo ≥ 4σF | prélevées avec un diffractomètre Bruker P4 muni d’un détecteur CCD 1K Smart et avec rayonnement MoKα. La structure contient un site P distinct qu’occupe les atomes P entourés de quatre atomes d’oxygène formant un tétraèdre, avec une distance <P–O> de 1.541 Å. Elle contient deux sites M à coordinence octaédrique: M(1) a une occupation (Mn3+0.53Fe3+0.46Al0.01) avec une distance <M(1)–O> de 2.028 Å, et M(2) contient (□0.93Mn2+0.07), avec une distance <M(2)–O> de 2.252 Å. L’octaèdre M(1) possède quatre liaisons méridionales courtes (~1.95 Å) et deux liaisons plus longues avec les sommets (2.176 Å), ce qui caractérise les octaèdres difformes contenant le Mn3+, à cause de l’effet Jahn–Teller. Il y a de plus un site distinct Na où loge (Na0.89Ca0.04□0.07), coordonné par six anions avec une distance <Na–O> de 2.504 Å. Le module structural de l’ercitite, [Mn3+2(OH)2(PO4)2], est chimiquement et topologiquement identique à celui de la bermanite, Mn2+(H2O)4[Mn3+2(OH)2(PO4)2]. Toutefois, le mode d’empilement des feuillets dans ces deux minéraux diffère; les feuillets de l’ercitite sont agencés par partage de coins des polyèdres Na à coordinence [7], qui partagent des arêtes avec les polyèdres des modules structuraux, tandis que les feuillets de la bermanite sont liés par partage de coins de polyèdres avec les octaèdres {Mn2+O2(H2O)4}interstitiels.
 (Traduit par la Rédaction) 
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