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ABSTRACT

The crystal structure of zinc-rich staurolite, Zn, 43Fe| Mg, M1y o, Nig 61 Tig goLig01Cro 02 Al 808i7.50045(0H)3, a 7.877(3),
b 16. 609(5), ¢ 5.665(1) A, B 90.68(2)°, V 741.0 A3, Z'= 1, from the Nevado-Fildbride complex, Lubrin, Almeria province,
Spain, has been refined to an R index of 2.0% based on 986 observed reflections collected with MoK, X-radiation. This
crystal is poor in Al, as reflected in the high Si content and the large amount of [6]-coordinated Mg. The B value is the largest
yet measured for staurolite, and is slightly larger than the maximum B-angle predicted for staurolite (Hawthorne et al. 1993b).
Slte-scattermg refinement shows that the M(3) cations are highly, but not completely, ordered: Q) [= (XM(3 ) — Xuae) Knaay
+ X)ap)] is equal to 0.89, rather than to the value of 1.0 expected for the B angle of this crystal. However, the refined
M(3A) and M(3B) site-scattering values are compatible with complete order of Al at M(3A) but disorder of Mg over M(34)
and M(3B). The results of this work quantitatively support the order—disorder model for staurolite proposed by Hawthorne et al.
(1993b), but suggest that the quantitative details can be affected by the presence of [6]-coordinated Mg because it behaves
differently from [6]-coordinated Al.
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SOMMAIRE

La structure cristalline d’un échantillon de staurolite zincifere, de composition Zn,,oFe; Mg, . 27Mn0 o1
Nl() 01T10 09L10 01Cr0 02A]'16 80817 99045(OH)3, a 7. 877(3), b 16. 609(5), ¢ 5. 665(1) A B 90. 68(2)° V 741.0 A =1,
provenant du complexe de Nevado-Fildbride, 2 Lubrin, dans la province d’ Almeria, en Espagne, a été affinée jusqu a un ré51du
R de 2.0% en utilisant 986 réflexions observées avec rayonnement MoKa. Ce cristal a une faible teneur en Al, comme le
témoigne la teneur élevée en Si et en Mg, L’angle [ est le plus grand qui soit connu pour la staurolite, et dépasse méme la
valeur maximum prédite (Hawthome et al. 1993b). L’ affinement du pouvoir de dispersion montre que les cations au site M(3)
sont fortement ordonnés, mais ne le sont pas completement; Oy [= Kagany — Xaar) Xuay + Xuesy)] est égal & 0.89, plutdt
qu’a la valeur attendue selon l’angle B de ce cristal, 1.0. Toutefois, les valeurs affinées de la dispersion aux sites M(3A) et M(3B)
sont compatibles avec une mise en ordre complete de Al au site M(3A), et un désordre complet des atomes Mg sur les sites
M(3A) et M(3B). Nos résultats concordent avec le modele ordre—désordre proposé par Hawthorne et al. (1993b), mais ils
sen?glent indiquer que la présence de [®!Mg peut en affecter les détails quantitatifs, vu son comportement distinct de celui
de IAL

(Traduit par la Rédaction)
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INTRODUCTION Griffen 1986, Stdhl et al. 1988, Alexander 1989,

Hawthorne et al. 1993a, b). Hawthorne et al. (1993a)

It is now well established that staurolite is mono-
clinic at room temperature and pressure (Hurst ez al.
1956, Smith 1968, Tagai & Joswig 1985, Bringhurst &
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refined the crystal structure of forty-two crystals of
staurolite with f angles in the range 90.00-90.45°, and
Hawthorne er al. (1993b) showed that all displace-
ments of atomic positions [except the x coordinate of
the O(4) atom] from the ideal values for orthorhombic
Ccmm symmetry are continuous linear functions of the
B angle. In addition, the degrees of Al-[] (vacancy),
(Fe,Mg)-0 and (Fe,Zn...)-[] order over the



