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ABsrRAcr

The crystal structure of a sample of B-bearing -vesuvianite, pale(A16.20Fe?:6Mg3.65Fe?1eTi0.16Mn0.07)
(Sir7.57Ab.43)B2.rO6s({OH}2.e4F0.esOo.+r), a 15.734(1), c 11.719(l) A, V 2902.2(5) 43, PLlnnc, has been refined to an R index
of :.62 UaseO on lt09 obseri,ed ieflections measured at 298 K wifl MoKo X-radiation, and to an R(F2) index of 9.47o based
on7482 observed reflections measured at 15 K by TOF (time-of-flight) neutron diffraction. The results of the two refinements
confirm the findings of Groat et al. (1992, l994Ub) on the mechanisms of incorporation of B into the vesuvianite structure.
Furthermore, the neutron refinement allowed location of the H, which occurs only at the I(l) position in the crystal examined
here. The absence of H at the I{2) channel position, together with the refined scattering at the f(2) site and local bond-valence
considerations at the O(10) anion, showed that f(2) is completely occupied by B. The refined site-populations of the O(10) and
O(12) sites are compatible only with 0.15 I21B and 0.85 [:]B at the I(2) site. Other crystals of B-bearing vesuvianite also contain
P1B at T(2) (Grcat et al. 1994b). The incorporation of B at Z(2) in different coordination environments provides a flexible
mechanism that can act in conjunction with other substitutions elsewhere in the structure to satisfy requirements of long-range
electroneutrality.
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SolvflvIetns

Nous avons affin6 la strucfire cristalline d'un 6chantillon de v6suvianite borifdre de composition
care(A16.20Fe?16Mg3.65Fe2*eTi0.r6Mq.07)(Sir7.57Ab.43)B2.73O6({OH}z.saFo.osOo.ar), a15.734(l),c11.7190)L'V290216)L3,
PLlnnc, jusqu'b, un r6sidu R de 3.8Vo en utilisant 1709 rdflexions observ6es par ditfraction X, mesur6es l 298 K avec
rayonnement MoKo, et jusqu'i un r6sidu R(Fa) de 9 .47o en utilisant 7482 r6flexions observ6es, mesur6es i 1 5 K par diffraction
de neutrons (technique de temps de vol). l,es r6sultats des deux affinements confirment les conclusions de Groat et al. (7992,
1994a, b) d propos des m6canismes d'incorporation du bore dans la structure de la v6suvianite. De plus, l'affinement par
diffraction de neutrons nous permet d'affiner la position de I'atome H, uniquement au site I/(1) dans le cristal choisi pour notre
6tude. L'absence de H au site /{2), dans les canaux de la structure, de m6me que faffinement de la dispersion associ6e au site
Z(2) et une consid6ration des exigeances de satisfaction locale des valences de liaison sur I'atome O(10), montrent que le bore
remplit complbtement le si& f(2). La population affin6e des sites O(10) et O(12) est compatible seulement avec une r6partition
de 0.15 t2lB et de 0.85 t3lB sur le site Z(2). Groat et al. (1994) ont prouv€ la prdsense de t3lB sur Z(2) dans d'autres &hantillons
de v6suvianite. L'incorporation de B au site Z(2) dans des milieur de coordinance divers assure un m6canisme flexible qui peut
agir de concert avec les autres substitutions ailleurs dans la structure afin de satisfaire aux exigeances d'6lectroneutralit6 i
longue dchelle dans la strucnre.
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