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Yorwort

inshesondere filr den anorganisechen Teil.

Der zweite Band des Strukturberichts {(SBII)!), der hiermit erscheint, enth&lt
die Arbeiten iiber Bestimmung von Kristallstrukturen aus den Jahren 1928 bis
1982. Dabei ist der Anfangstermin nur mit derselben Genauigkeit.definiert wie
der SchluB des ersten Bandes (SBI) es war: Arbeiten aus den Jahren 1928-1930,
tie schon im SBI zeferiert waren, sind hier im allgemeinen nicht wiederholt worden,
andererseits sind Arbeiten aus fritheren Jahren, die erst spiter zur Kenntnis der
Referenten gekommen sind, hier nachreferiert worden. Unter den Typen-
beachreibungen des SBII befindet sich eine Anzahl, fiir welche die Referate achon
im SBI enthalten sind, wahrend eine eingehende Beschreibung dort micht mebr
néglich war. Fiir den AbechluB des Berichtes war maBgebend, daB die Arbeiten
schon vor Ende 1932 erschienen waren. Dieser Termin konnte um so leichter fest-
gesetzt werden, als der gleichzeitig erscheinende SBIII die fortwetzenden und ver-
besserndlen Arbeiten bis 1936 enthalten wird. Nur wo durch starres Festhalten am
AbachluBdatum offensichilich spater als vollig falsch erwiesene Ergebnisse fixiert
worden w;iren,' ist durch Hinweise, teils in FuBnoten, teils in kurzen, vorgreifenden
Refernten, das spaters Ergebnis mitgeteilt worden. In den Typenbeschreibungen sind
dagegen ofters in Abstands- und Substanztabellen auch neuere Arbeiten mit-
beriicksichtigt worden, um erginzends Bemerkungen in den Tabellen von SBII
allein wegen geringfigiger Anderung vou Kantenlingen oder Parametern ver-
meiden zu kénnen.

Bei der Auswahl der referierten Arbeiten ist Vollstandigkeit erstrebt
worden fiir alle die Publikationen, in denen Rontgen- (und gelegentlich Elektronen-)
Aufnahmen zur Gewinnung von irgendwelchen strukturellen Daten verwepdot
sind, wiez. B. von Gitterkonstanten, Achsenverhiltnissen, einzelnen Netzebenen
shstinden, Parametern. Nicht vollstindig berficksichtigh (auBer im Legierungs-
teil) sind dagegen die Arbeiten, in denen Rontgensufnehmen nur zur Identifi-
zierung von Mineralien oder zar Anclyse einea Gemenges von verschiedenen Kri.
stallarten Verwendung finden chne neve Bestimmung vop Strukturdaten; wnberiick-
sichtigt bleiben solche Arbeiten, die Strukturvoraussagen auf Grund von makro-

o

1) Abkitrzungen: 8B = Strukturbsricht; LB = Landolt-Bornstein, Physikalisch-
Chemische Tabeilen, 5. Auflize, Berlin, Jul, Springer, 1623; Xgl = Erster Ergénzungs-
band daza, 1927.
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skopischen Eigensobaften der Kristalle und von allgemeinen Bauprinzipien ohne
gleichzeitige rintgenograpbische Prifung enthalten. Ferner sind Arbeiten nicht
besprochen, deren Ergebnisse nur zur Kenntnis von Atomfaktoren, von Kristall-
giite (Realkristall), von Kristallorientierungen (Textur) und von Rekristalli-
sation ausgewertet wurden. Unberiicksichtigt blieben ferner im organischen Teil
Arbeiten fiber flissige Kristalle, Beschrinkte Aufnahme fanden Arbeiten dber
Korn-(Teilchen-)grofle; auch bei den Substanzen physiologischer Herkunft
(Knochen, Zihne, Konkremente, Haar) sowie bei Glasern, keramischen Stoffen,
Tonen, Zementen u.a. mag manches, was viellcicht noch hitte aufgenommen
werden konnen, fortgelassen worden sein. Im organischen Teil sind die Hoch-
polymeren, insbesondere Zellulose, in Anbetracht dessen, daB die Hauptarbeif
zur Aufklirung ibrer Struktur erst nach der Berichtazeit geleistet worden ist, und
daB mehrere zusammenfassende Darstellungen itber die -Berichtsperiode vor-
liegen, nur kurz erwahnt worden; im Strukturbericht III, der bereits im Satz
ist, wird iber diese Stoffe ausfijhrlich und modern berichtet werden kénnen.

In nicht ausschlieBlich réntgenographischen Arbeiten sind alle weiteren Untersu-
chungen nur mitgeteilt, soweit sie zum Verstindnis des rontgenographischen Teils un.
bedingt notwendig sind. Das Ziel dieser Arbeiten ist in solchen Fillen, wo durch das
Referat ein falsches Bild daritber entstehon kénnte, un allgemeinen kurz erwahnt.

Die Abgrenzung der drei Hauptteile des Berichts (anorganisch, Legie-
rungen, organisch) fihrt nur in wenigen Fallen zu Zweifeln. Verbindungen, an denen
susschlieBlich Metalle beteiligt sind, werden im Legierungsteil referiert; enthalten
sie auch Halbmetalle (auch As, Sb, Bi) oder Metalloide, o stehen sie im Legierungs-
teil, falls die Aufklirung des Zustandsdiagramms die Hauptaufgabe der vorliegen-
den Arbeit war, dagegen im anorganischen Teil, falls nur eine Binzelsubstanz. unter-
sucht wurde. — In den organischen Teil werden alle Verbindungen mit organischen
Gruppen verwiesen. ‘

In dem Abschnitt, Typenbeschreibungen* sind alle Gittertypen behandelt
worden, die in den Referaten des SBII als vollstindig bestimmt angegeben sind,
ferner diejenigen, die in den Nachtragsreferaten des SBI vorkamen und dort keine
Typenbeschreibung mehr erhalten haben. Gelegentlich ist auch ein unvollkommen
bestimmter Typ beschrieben worden, wenn efwa in der Arbeit mehrere Alter-
nativen offen gelassen sind, die aber so viel Gemeinsames baben, da man trotz
dieser Unsicherheit iiber die Koordinationen, Valenzen, Gitterbausteine wu.s.
wesentliche Aussagen machen kann, oder auch, wenn man die fehlenden Daten
aus aligomeinen-Uberlegungen mit einem geniigenden Grad von Wahrscheinlichkeit
erginzen kann. Selbstverstindlich sind derartige eigenmachtige Vermutungen der
Relerenten tiberall als solche gekennzeichnet. In die Typenbeschreibungen nichy
aufgenommen sind Strukturen, die den Referenten zu unwahracheinlich erschienen
sind; gie finden sich nur in den Referaten.
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Beim Fortschreiten der Strukturforschung hat sich die alte Klassenein.
teilung der Typen aus dem SBI nicht restlgs aufrechterhalten lassen. Un.
veréndert ist nur die Definition der Klassen A (Elemente), B (Verbindungen ARB),
¢ (Verbindungen 4 B,} und D {Verbindungen 'A",B,,) geblieben. Dagegen ist die
Einteilung der Radikalgitter nach der Atomzahl pro Radikal unzulinglich ge-
worden durch die Uﬁtersuchung zahlreicher Gitter mit komplizierten Formeln,
Gewisse Willkiirlichkeiten gab es ja schon im SBI, so, wenn der Spinell, ent-
sprechend einer Formel 41, BeO,, unter den H-Typen (Radikale :BX,) erscheint, ob-
wobl dem Chemiker ein sechswertiges Radikal BeO, sehr unwahrscheinlich it und
exr den Typ ¢her, entsprechend einer Formel Be(4l0,), unter den, F-Typen (2-und
3-atomige Radikale) suchen wiirde. Hier 188t sich zur Verteidigung der Einordnung
unter H sagen, daB im Gitter tatsichlich BX,.Radikale vorhanden sind, da-
gegen keine BX,.Radikale. Damit war also schon im SBI das Prinzip der Eintei-
lung nach stéchiometrischen Verhiltriszahlen zugunsten der in der Struktur tatsach-
lich vorhandenen Radikale durchbrochen.

Die Neueinteilung der Typen ist nun durchweyg auf Grund von
Strukturmerkmalen geschehen unter Verzicht auf die unmittelbare Be-
zichung zur chemischen Rruttoformel, deren Anwendung auf Lompliziertere Sub-
stanzen zu Scheinradikalen von der Form BX,, BX,, B,X,, B,X; u.a.m. gefiihrt
hatte.

Die Klassen F, G und H enthalten in der jetzigen Bezeichnung nur noch Gitter,
in denen sich deutliche Radikale BX und BX, (F), BX, (() und BX, (H) erkennen
lassen. Die Gitter mit BX4-Radikalen, die friher als H-Typen mit Nummern iiber
80 bezeichnet waren, sind jetzt zu einer neuen Klasse I zusammengefaBt. Ferner
ist fiir Verbindungen mit komplizierteren Radikalen eine weitere Klasse K geschaffen
worden, die bis jetzt einige Pyrosulfite und Dithionate enthalt.

Die Beschrinkung der Klassen F bis K auf Verbindungen mit wahren Radikalen
im Gitter machte die Wiedereinfilhrung der in friheren Struktursammlungen von
Ewald und Hermann!) gebrauchten Klasse E notwendig fiir Gitter mit mehr als
gwei Atomarten ohne Radikalbildung. Diese Klasse ist sehr umfangreich geworden,
sowohl durch zshlreiche neubestimmte Strukturen, die hier einzuordnen waren, als
auch durch eine Reihe von alten Typenbeschreibungen aus dem SBI, die nach den
neuen Einteilungsprinzipien bei den G- und H-Typen keinen Platz mehr finden konnten.

Bei einer kompromiBlosen Durchfiihrung des nenen Einteilungsprinzips wire eine
Klasse ven Strukturen unangenehm auseinandergerissen worden: die Silicate. Die
sigentlichen Orthosilicate mit isolierten 8i0,-Gruppen hitten zu den H-Typen gehort,
wie bisher; Substanzen mit endlichen Radikalen von der Form 84,0, oder mit Ringen
84,0,, 8t,0,, usw. whren bei den K-Typen eingeordnet worden (nicht mehr @ wie bis-
ker), und die Gitter mit 8i-O-Ketten, -Netzen oder -Raumgittern waren «1s E-Typen
beschriebeh worden. Um diese ZerreiBung einer zusammengehdrigen Klasse von Ver-
bindungen zu vermeiden, ist fiir die Silicate eine neue Klasse § geachaffen worden.

Die Umbenennungen von Typen, die diese neue Einteilang mit sich
gebracht hat, sind von zweierlei Art: Entweder war die alte Bezeichnung un-

1) rHa.ndb. d. Physik XXIV, 1. Aufl. 8.346; LB., Egl, 8. 405.
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zulanglich, da sie ein tatsachlich nicht vorhandenes Radikal andeutete oder zwischen
Radikalen verschiedenen Bauna nicht geniigend unterschied. Das ist iiberall dort der
Fall, wo der noue Name einen K- oder I-Typ angibt. In diesen Fillen ist die nene
Bezeichnung der alten unbedingt iiberlegen und sollte allein beniitzt werden.

Oder diealte Benennung wurde ahgeindert, um verwandte Substanzen zasammen-
zubringen. Das istim SBII nur bei den Silicaten der Fall. Hier hat die alte Benennung
des Typs (soweit er zu den H-Typen gehdrie) weiterhin ihren Sinn, insofern als sie die
chemische Formel besser charakterisiert als die S-Bezeichnung; und man wird, zum
mindesten fiir etwaige nicht-silicatische Vertreter des Typs, den alten Namen bei-
behalten. War der Typ friither als G-Typ beschrieben, so wire eventuell neben der Be-
nennung als §-Typ eine soiche als - oder X-Typ miitzlich. Doch ist von einer solchen
neuen Doppelbenennung im S8BII Abstand genommen worden, da unter den hier be-
schriebenen Typen nur einige H-Typen Silicate und andere Gitter nebeneinander ent-
halten {Zirkon: Xenotim; Olivin: Chrysoberyll; Granat: Kryolithionit).

Um bei den notwendig gewordenen Umbenennungen keine Mifiverstindnisse zu
verursachen, sind grundsétzlich alte Typennamen nicht wiederverwendet worden. Sie
konnen also chne Doppeldeutigkeit weiterbenutzt werden, auch wo die nene Benennung
zweckmiBiger ist. In der Liste aller beschriebenen Typen entatehen dadurch natirlick

-einige Liicken bei solchen Typennamen, die im SBI oder in den fritheren Ergnzungs-
banden des LB fiir jetzige K-, I- oder S-Typen gebraucht waren.

Die Schreibweise der Typenn amen muBte gegen den SBI etiwas abgedndert
werden. Frither waren von den D-Typen an zweistellige Zehlen zu den Buchstaben
D, F, @ usw. hinzugefiigt worden, in welchen die Zehnerziffer die chemische Zusammen-
setaung gensuer spezialisierte, wahrend die Einerziffer zwischen verschiedenen Typen
gleichartiger chemischer Formeln unterschied. Nachdem nun eine groBere Zahl von
solchen Gruppen mehr als 10 Vertreter bekommen hat, war es ndtig, die friithere Einer-
yviffer als Index tief zu setzen, 8o daB man fiir sie ohne Schwierigkeit zwei- und mehr-
stellige Zahlen einfilhren kann, Nur in den 4-, B- und C-Typen, wo eine feiners
Untermcheidung nach -chemischen Formeln nicht mdglich ist, fallen diese Typen-
benennungen mit Indizes fort.

Im iibrigen ist die Unterteilung der Gruppen D, F, G und H, soweit die alten
Typen in ihnen geblieben sind, nicht geéndert worden. Die einzige Ausnahme bildet
der Senarmontit, Sb,0,, der nicht mehr D6, sondern, im Anschiuf an die ibrigen
Sesquioxyde, Db, heiBt. Die Unterteilung der neu geschaffenen Rubriken ist nach
tolgenden Gesichtspunkten geschehen:

 F: Anordnung nach den Verhaltniszahlen der verschiedenen Elemente. EO,: Ver-
bindungen 4 BC; El,: 4BC,; E2,: ABC. (z 2 3); E3,: ABLC, (z = 2-4); EA,:
AByCy; Eb,: ABYC; (% = 6); K6, bis E9, weitere kompliziertere Zusammensetzungen.

I: Radikale BX,. Diese waren bisher sls H-Typen mit Zehnerziffern iiber 6 be-
nannt worden. Man erhilt die Benennung als -Typ, wenn man von der siten Typen-
nummer 60 abziebt.

K: Komplizierte Radikale. Bisher sind nur die Zehner 1 fiir Radikale B,X,
und 2 fir B, X, gebraucht worden, wihrend 0 fiar B,X, oder B,X, und die hoheren
Zehner fiir kompliziertere Zusammensetzungen reserviert bleiben.

8: Silicate. Die Einteilung geschieht nach dem heute aligemein iiblichen
Prinzip nach den Baugruppen, die allein aus den §i- und 0-Atomen gebildet werden.
Es bedeutat: S0,: Verbindungen mit freien 8¢0,-Radikalen neben anderen Anionen;
81,: Verbindungen mit freien Si0,-Radikalen; 82,: Verbindungen mit endlichen, nicht
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ringiormig geschlossenen Radikalen 84,0, u. dgl.; 83,: Verbindungen mit Ringen
(8i0),),, oder anderen endlichen Gruppen von Tetraedern hoheren Zusemmenhangs; S4,:
Vertindumgen mit eindimensional unendlichen 8i-0-Ketten; 85,: Verbindungen mit
zweidimemsional unendlichen 8i-0-Netzen; 86,: Verbindungen mit dreidimensional
urendlichen Si-0-Raumgittern.

Diese Einteilung wire eindeutig, wenn nicht in diesen Radikalen, Ketten, Netzen
oder Gittern hiufig 8+ durch A/, B oder andere Metalle ersetzt werden kénnte. In
solchen F&llen muB man sich entachlieBen, gewisse andere Bestandteile des Gitters den
Si Atomen gleich zu rechnen. Von der Abgrenzung dessen, was als Ss-Vertreter an-
zusehen ist, wird oft die Zuordnung zu der einen oder anderen Gruppe von Silicat-
tvpen abhingen. Sicherlich wiire es eine 2u enge Bedingung, wenn man nur solche
Atome als Si-Vertreter ansehen wiirde, die mit 8iin strukturell gleichwertigen Punkt-
lagen statistisch verteilt vorkommen, denn oft wird es moglich sein, durch Ubergang

_auf eine Untergruppe d.r urspriinglich bestimmten Raumgruppe eine Punktlage in
zwei ungleichwertige aufzuspalten und so jedér Atomart ihve besondere {unktlage
zuzuschreiben, wobei man gleichwohl fiir die obige Einteilung sie als untereinander
gleich wird ansehen wollen. In manchen Typen (z. B. §6,, Sodalith) scheint es vorzu-
kommen, daB bei den verschiedenen Vertretern des Typs verschiedene Atomarten
einmal eimander gleich, ein andermal ungleich anzusehen sind. Das von uns gewihlte
Entscheidungsprinzip weicht in vielen Fillen von der sonst iiblichen Praxis ab, hat
aber den Vorteil, daB jedes Gitter eindeutig einer Unterabteilung zugeordnet werden
kann: Als 8i-Vertreter gilt hier jedes Atom mit der Kocrdinationszahl ¢4
in Tetraederanordnung, sofern die Kanten und Seitenflichen dieses
Tetraed ers keinem, die Ecken hochstens einem anderen Tetraeder
gleichzeitig angehoren.

Nach diesem Prinzip muBte z. B. im Danburit, CaB,Si,0,, das B als Si-Ver-
treter gerechnet werden, wodurch der Typ aus der Klasse mit endlicher Radikalen
84,0. (wo Wyckoff ihn einordnet) in die Kiasse mit Si-O-Raumgittern ibergeht
{entsprechend Schiebolds Einordnung). Ebenso kann der Hardystonit, Cu,ZnSs,0,,
nicht als Vertreter der Typen mit Radikalen 8,0, gelten, da hier Zn als Si-Vertreter .
wirkt und den ZusaramenschluB zu zweidimensionalen Netzen verursacht. Besonders
eigenartig wird die Zuordnung von Na,CaSt0, zu den Silicaten mit Raumgittergeriisten
berihren, da hier sogar das groBe Co-Ion die Rolle des &:i-Vertreters iibernimmt
{iibrigens macht hier schon der Entdecker der Struktur, W. H. Zachariasen, suf
die Beziehungen zu dem dreidimensionalen Cristobalitgitter aufmerksam). — In einem
Fall iet ailerdings dieses Einteilungsprinzip durchbrochen: der Sillimanit, 41,810, ist
als Gitter mit isolierten 8:0,-Radikalen und iiberschiissigen O0-Atomen eingeordnet
worden, ©obwohl in ihm die Halfte der .Al-Atome als 8i-Vertreter zu rechnen wiire
und das Gitter unter die Silicate mit Kettenbildung gehorte. Hier schien uns die
Nachbarschaft mit den andern Modifikationen der Verbindung A%8i0;, dem Cyanit
und Andalusit, wichtig genug zu sein, um die Abweichung von dem Prinzip zu recht-
fertigen.

Die Abgrenzung des einzelnen Type ist fiir die neuen Typen in anderer
Weise durchgefithrt worden als s. Z. im SBI, Damals wurden zwei Strukturen
dem gleichen Typ zugewiesen, wenn beide derselben Raumgruppe angehirten, die
Atomzahlen in der Zelle gleich und dieselben Punktlagen besetzt waren. Dagegen

wutde awf das Achsenverhiltnis und die speziellen Parameter keine Ricksicht
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genommen. So sind damals verschiedene Doppelbeschreibungen von Typen not-
wendig geworden, wenn mehrere Substanzen von ganz verschiedenem Bau-
zusammenhang unter einem Typennamen zusammengefaBi wurden (vgl. R10.
PbO: PHJ: C2, Fe8,:C0,; F1, NaHF,:CsJCly; C11, CaCy: Mo8ip). Diese Ab-
grenzung des Typs bringt dem damaligen Stande der Methodik der Struktur-
forschung gemiB cine ('berbewertung der aus den geometrischen Daten der Struk.
turaufnahinen gewonnenen Ergebnisse zu Ausdruck, die heute nicht mehr gerecht-
fertigt ist. Die jetzt cinwandfrei durchgefihrten Intensititsdiskussionen sowie die
Erkenntnis einer Reike aligemeiner Bauprinzipien lassen als winschenswert or.
scheinen, auf die Einzelheiten der Struktur, insbesondere auf die Kcordinations-
verhiiltnisse, mehr Riicksicht zu nehmen. Fiir die neue Typenabgrenzung ist daher
zu der Uhereinstimmung von Zelle und Ranmgruppe als weitere For-
derung die Ubereinstimmung des koordinstiven Zusammenkangs hin.
zugenommen worden. So ist z. B, die Modifikation 1II von NH NO,, die im
alten Sinn zum GO0,-Typ (Aragunit) gerechnet worden wire, als ein ncuer Typ
@G0,, beschrieben worden wegen dee ganz anderen Achsenverhiltnisses und der
anderen Lage der NO,-Radikale zu den umgebenden NH,-Ionen. Andererseits
sind gelegentlich verschiedene, nah miteinander verwandte Gitter in einer Typen-
beschreibung zusammengefaft worden, auch wenn sie nach der friiberen Definition
als verschiedene Typen hiitten angesehen werden miissen, so z. B. die beiden Apatit-
formen in H5,, die beiden Sodalithvorschlige in 86, oder die samtlichen Chon-
droditmineralien in S0,.

Im ganzen muB betont werden, daB sowohl die Abgrenzung der einzelnen
Typen, als auch die Zusammenfassung der Typen zu Gruppen und Klassen noch
keineswegs auf einheitlichen rationellen Grundsitzen aufgebaut ist — liegt doch
in der Entdeckung solcher Grundsitze das groBte noch ungeldste Problem der syste-
matischen Kristallchemie. Unserer Einteilung haftet derselbe provisorische Charak-
ter an wie im SBI; sie ist aus dem praktischen Bediirfnis einer Gliederung des
heute bekannten Materials an Strukturen entstanden und zu verstehen.

Die Typenbeschreibungen sind gegen den SBI.merklich geindert worden.
Fortgefallen sind die Tabellen der Netzebenenabstinde und der ,,normierte MaB-
stab‘*. Die Abstandsherechnungen sind durchweg tiir einen Vertreter des Typs
mit seinen Achsenlingen und Parametern in Angstromeinheiten durchgefihrt
worden. Auch die Raumgruppentabellen sind fortgefallen. Bei ko'mplizierten
Gittern, um die es sich hier meistens handelt, ist die Symmetrie der hochsten
Raumgruppe meist nicht mehr abbaufdhig, ohne daB bisher gleichwertige
Teilchen ungleichwertig werden. In vielen Fillen hatte daher auch eine Raum-
gruppentabelle im'Sinne des SBI nur die eine hier genannte Raumgruppe enthalten.
Bei einfacheren Typen kann man sich im ibrigen leicht eine Liste der moglichen
Raumgruppen zusammenstellen, etwa an Hand des Kapitels ,,Gitterkomplexe'
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inden ,,Internationalen Tabellen*?). Die wesentlichen Angaben der fritheren Raum-
grippentabellen aber die Symmetrie der Atomlagen sind jetzt in die Nachbar-
schaftsta.belle aufgenommen worden; die Angaben iiber ,,Hauptingein®, die im SBI
enigprechend der damaligen rein geometrischen Einstellung formal nach WeiBen-
berg zusammengestellt waren, sind ersetzt durch einen Textteil ,, Bauprinzipien®,
in dem neben der rein geometrischen ZusammenfaBbarkeit auch die sonstigen
Prinzipien des Kristallbaus nach WeiBenberg, Bragg, Pauling, Niggli,
Goldschmidt u. a. im Hinblick auf den beschriebenen Typ besprochen werden.

Die Abgren'zung der ,,Nachbarschaft* ist in den neuen Typenbeschreibungen
systematischer durchgefiihrt worden als im SBI. Grundsatzlich sind alle Naoh-
barn aufgefithrt worden, die miteinander in unmittelbarer oder annihernder Be-
ribrung stehen, d. h. fiir die positiven Ionen nur die negativen Nachbarn erster
Sphire, fitr die negativen auch noch die nichstbenachbarten negativen Nachbarn.
Bis auf einige Ausnahmen bei einfachen Typen ist kein Abstand doppelt angegeben
worden, d.h. wenn bei der Atomart 4 bereits angegeben ist, sie habe eine Anzahl
Nachbarn B im Abstand 2, so sind bei B die A-Nachbarn im Abstand d nicht mehr
besonders angegeben worden. Trotzdem laBt sich ihre Zah! leicht finden. wenn man
bedenkt, dafl die Anzahl der d-Verbindungen die gleiche sein muf}, ob man sie za
Gruppen um die 4- oder die B-Atome zusammenfaBt Wenn daher 4 je u Neach-
barn B im Abstand d hat und in der Zelle o Atome 4 und § Atome B vorhan-
den sind, so ist die Zahl der 4-Nachbarn von B im Abstand d: najf.

Die Anordnung der Referate machte - wegen der zahlreichen Arbeiten
iiber schlecht definierte Substanzen Schwierigkeiten. Die grobe Einfeilung in
Klassen A4, B, ' usw, ist die gleiche wie in den Typenbeschreibungen. Innerhalb
dieser Klassen geht die weitere Einteilung nach chemischen Gesichtspunkten. Die
Elemente sind nach Vertikalkolonnen des periodischen Systems angeordnet. Bei
den Gruppen B bis K ist die Unterteilung nach den Anionen geschehen, in
einigen Fillen nach einer itbergeordneten Teilung nach stdchiometrischen Ver-
biltnissen (D) oder anderen chemischen Kennzeichen (E).

Innerhalb der so definierten Rubriken sind dann zunichst die zussmmen-
fassenden Arbeiten, die gleichzeitig cine groBere Zahl von Substanzen behandeln,
referiert, darauf Arbeiten iiber einzelne gut definierte Verbindungen, schlieSlich
die iiber Hydrate, Mischkristalle und solche Verbindungen, die neben Anionen der
betrachteten Form noch andere enthalten. Fiir diese sowie solche Stoffe, deren
Stellung im Bericht aus der chemischen Formel nicht ohne weiteres erkannt werden
kann, wird durch Anbringung von Uberschriften mit Hinweisen auf den Ort des
Referats die Auffindung schon vor dem Erscheinen der Register erleichtert.

1) Internationale Tabellen zur Bestimmung von Kristallstrukturen. Berlin 1935,
Gebr. Borntrager.
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In der Form der Referate schlieBt sich der SBII méglichst an die Vcr-
schlage des Referatenausschusses!) an. Allerdings hat sich die dort vorgeschlagene
Tabellenform wegen allzu groBier Unterschiede in der Raumbeanspruchung druck.-
technisch nicht durchfiihren lassen. Doch sind bei allen einigermaBen vollstindigen
Beatimmungen die Rubriken jenes Vorschlags unter deutlich hervorgehobenen
Uberschriften (,,Subsetanz, ,,Makroskopische Eigenachaften', ,.Réntgenmetho-
den‘' usw.) getrennt behandelt worden. Anmerkungen der Referenten werden im
Text durch Kvrsivdruck gekennzeichnet.

Die Symmetrie- und Punktlagenbezeichnung ist im ganzen SBIL im
AnschluB an die Internationalen Tabellen durchgefihrt worden; dabei ist weit-
gehend von der Moglichkeit Gebrauch gemacht worden, die Aufstellung gleich im
Raumgruppen- oder Punktgruppensymbol mit anzugeben. Die Achsenwah) schlieit
sich in den Referaten meist an diejenige des Autors an, in den Typenbeschreibungen
ist sie haufig anders gewihlt, um besondere Eigenschaften des Gitters, wie Pseudo-
symunetrien, Schicht- oder Kettenbildung und dergleichen deutlicher hervorzuheben.
In allen Fillen, wo die benutzte Raumgruppenaufstellang von der Normalauf-
stellung der Internationalen Tabellen abweicht, ist diese in Klammern hinzugefiigt
worden. In Ubereinstimmung mit den Tabellen sind ‘als Parameter nur noch die
Buchstaben zyz gebraucht worden. Parameter verschiedener Atomarten werden
durch Indizes unterschieden. Doch sind in Referaten, die sich auf Typen-
beachreibungen aus dem SBI beziehen, die dortigen Parameterbezeichnungen
uvwpgrsl usw. weiter verwendet.

Wo das Erkennen des Zusammenhange mehrerer Beachreibungen der gleichen
Struktur infolge verschiedener Aufstellung Schwierigkeiten bereiten kann, ist unter
dem Stichwort ,,Transformationen'' eine Anweisung zur Umformung gegeben wor-
den. Hingegen muBte darauf verzichtet werden, gewisse Abweichungen, die sich
zwischen den Bezeichnungen der Referate und denen der Typenbeschreibungen
eingeach]ichen hatten, zu beseitigen, die den Benutzer aber wohl kaum satdren
werden (z. B. verschiedene Indizierung der Gruppen gleichwertiger Atome usw.),

Auf eine Vervollstandigung der Substanztabellen von Typen aus
dem SBI ist im vorliegenden Band verzichtet worden. Im Augenblick des Er-
scheinens waren eine Reihe won Daten, die hier gegoben werden kénnten, schon
iiberholt. Vollstandige Substanztabellen fir alle bis dahin bestimmten Strukturen
sollen fiir Strukturbericht IV fiir 1986 zusammengestellt werden.

Die stindigen Bezeichriungen und Abkirzungen sind im sligemeinen
dieselben geblieben wie im SBI. Dazu kommen in den Intensitateformeln die
Bezeichnungen: p fir die Flachenhaufigkeitszahl bei den Pulversufnahmen, 8 tur
die Strukturamplitude, # fir den Glanzwinkel, g fiir den Extinktionskoeffizienten,

1) Z. Kristallogr. 78 (1931) 496-530.



Vorwort, insbesondere fiir den anorganischen Teil. Xv

pist der Absorptionskoeffizient. Fiir die Kantenléngen bei Gittern in hexagonaler
brw. thomboedrischer Aufstellung sind manchmal Indizes (z, und a,,) verwendet
wirdent. Bei der Aufzahlung der Ausléschungen bedeutet die Angabe, eine Aus-
lchung sei n.mal beobachtet worden, daB in den beobachteten Reflexen min-
destens % solche der angegebenen Art mit verschiedenen {k&!} nicht sufzufinden
wiren, trotzdem man sie unter den Aufnahmebedingungen erwarten durfte.

Der vorliegende anorganische Teil des 8BII wurde im Institut fiir theoretiache
Physik der Technischen Hochschule Stuttgart bearbeitet; fir die Maglichkeit hierzu
und fur die ihrer Arbeit erwiesene Férderung danken die Verfasser Herrn Prof.
Evald herzlich.

Die Arbeit wire nicht méglich gewesen ohne die grofziigige Unterstiitzung
durch die Union der Physik und ein verstindnisvolies Eingehen auf die mannig-
fachen Wiinsche und Bediirfnisse der Verfasser durch die Akademische Ver-
lagegesellschaft. Diesen beiden Stellen gebiihrt deshalb der warmste Dank
sowohl der Verfasser wie der Benutzer dieses Werkes.

Mannheim und Stuttgart, Mirz 1036,
C. Hermann.

0. Lohrmana,
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A71-Typ, Gallium, Ga.

(tritt an Stelle der Beachreibung SBI, S. 738).

Rhombische Achsen, Z = 8. Ga hat a - b — 4.506;¢ = 7.642; cja = 1,697.
Raumgruppe: D35, — dbma.
Punktlagen: 8Ga in (f):

(000; 03 )+ (202 L+2 4, 2).
z = 0,080; =z = 0,133.

Fig. 1. Gallium.

J
s Ot

Nachbarschaft; Banprinzipien: Jedes Atom hat einen Nachbamn ind = 2,46 A,
ferner je 2 in d' = 2,70, 4 = 2,73, &' = 2,79 A. Atomsymmetrie ist C, — m.
Dgrch den einzigartigen kiirzesten Abstand d werden je zwei Ga-Atome zu einer
Art Ga,-Molekill (Symmetrie C; —T) zusammengefaBt. Doch erscheint eine andere

Strukturbericht XI, . 1



2 4 12.Typ, x-Mangan, Mn.

Zusammenfassung fast ebenso natiirlich: Die 6 Verbindungen d’, d’" und 4’ fassen
namlich deutliche Schichten nach (001) zusammen, mit der Netzgruppe p — bma.
Diese Schichten sind miteinander nur durch die Verbindungen 4 (je 1 pro Atom)
zusammengehalten. Insofern ist der koordinative Zusammenhang der Struktur
sehr dhnlich dem des frither beschriebenen tetragonalen Tvps, der wegen der
tetragonalen Gestalt der Zelle frither vermutet wurde. Doch 1aBt sich trotz dieser
Analogie nicht der eine Typ aus dem andern durch Deformation erzeugen. Da.
gegen besteht eine derartige Beziehung zu einem andern tetragonalen Typ, nam-
lich der Lage der Si-Atome im C20-Typ, MoSi,.  Aus dieser erhilt man die Gu-
Ancrdnung durch geringfiigige Verschiebungen in der z-Richtung, wobei die
Koordinationszahl von 5 auf 7 exhéht wird, Die Sechserringe des C20-Typs parallel
(100) werden dabei leicht geweﬂt diejenigen parallel (010) werden in ihrer Ebene
leicht deformiert.

A712.Typ, «-Mangan, Mn,

Kubische Achsen, Z = 58. ~.Mn hat a = 8,89,.
Raumgruppe: T3 — I43m. ‘
Punktlagen: (000; 11 1) +
2 Mnl in (a): (000).
8MnIl in(e): (xz2 zz2; )
Xy = 0,317.
24 Malll in {(g): (x‘:cz Zzz; Tzz; zxz) QQ
X = 0 356 21y = 0 049
24 M=IV in {g): 2y = 0,089; 2py = 0,278,

AP A/I

': —LZF[/’

N,

e e e 7 S L

Fig. 2. a-Mangan, mit den Parametern dea Idealfalls.



A 13-Typ, p-Mangan, Mn. 3

Nachbarschalt:
Atom- Anzahl Art )
Atomart symmetrie gleichwer!t. Nachb. Abstand
I T,—43m 12 1v 2,71
4 ) 2,82
1 Cy,—3m 3 111 2,49
6 v 2,69
1 1 2,82
3 1v 2,89
3 111 296
11 Cyp—m 1 v 2,45
1 b3 2,49
2 v 2,61
2 Iv 2,66
4 111 2,67
2 111 2,67
1 11 2,96
v C,—m 1 v, 2,24
2 v 2,38
1 111 2,45
2 111 2,51
| 2 111 2, 66
? 2 11 2,69
: 1 1 2,82
\ i 11 2,89

Bauprinziplen: Das Gitter ist dem innenzentriert kubischen nahe verwandt.
VergroBert man die Wirfelkante des A2-Typs auf das Dreifache, so erhalt man
eine Zelle mit 27-2 = 54 Atomen mit den Atomkoordinaten: (000; $44) +:
D@00y I +(33d: 44 QuIID £(084; 08 4) O IV') £ (300) Q.
Die Anordnung des «- Mangans entsteht hieraus, indem man die Halfte der Atome 11
in+ (33 4:3 34 Q) und alle 12 Atome IV’ wegnimmt und an Stelle dieser 20 Atome
24 neue Atome IV einfiihrt in der Nahe der Mitten zwischen je zwei fortgelassenen
Atomen, d. h. in den idealen Lagen + (}3, 14 3455 Q- Zum Anagleich der Ab-
stinde erfahren dann die Atome noch geringe Verachiebungen. — In Fig. 2 sind die
idealen Lagen eingezeichnet: Zwei kubische Gitter, die sich gegenseitig zentrieren,
degen Ecken z. T. mit den Atomen I, IT und III besetzt sind. Auf den diagonalen
Verbindungslinien der unbesetzten Ecken liegen die Atome IV. Der Ubersichtlich-
keit wegen sind die Verschicbungen aus den idealen Lagen nicht beriicksichtigt.

A13-Typ, p-Mangan, Mn.

Kubiache Achsen, Z = 20. f.-Mn hat a = 6,29,
Rsumgruppe: 07 — P4,3 (oder 0% — P4,3).

x.



4 A4 13.Typ, $-Mangan, Ma.

Punktlagen:
SMal in (¢): (zzx; o d—z 2 QO }—zi—=xi-2
}—z.i+z )+ Q) '

Xy = 0,061.
12 Mallin (@): Gz i+ fd+a - i-zi-zdh it Q
iy = 0,206.
I— |
I 7 1]

—5s1 [

ist der Elementarwiirfel mit

Fig. 3. #-Mangan. Dargestellt
‘ den drel Scharen ven wind-

4

’ \ X schiefen vierzahligen
Schraubenachsen. Die Atome
2)__ ,dﬁ__ — ,L sind lokalislert durch thre
2 i - kiirzeaten Abstindc von diesen
]& © . I:B Achsen. Die Mnl haben drei,
MnII zwei ndchate
\\ . Schraubenachsen.
aS;

R SRR Y VI
g 1 2 ¥ 4 54 o @

Mal MnI
Nachbarschaft:
A [ Atom- | Anzahl | Art Abstand
tomart | symmetrie ©  gleichwert. Nachb. Name Liange
1 c,-3 | 3 ‘ I d 1 236
| 3 11 e " 253
. 3+3 1 Rk 2,67
B VO O T I . e 2,63
2 n | f 2,60
g 4 I ! q 2,66
A 1 hy b 2,67

Bauprinzipien: Dieser Typ stellt eine Art dichteater Kugelpackung dar, mit
der hochstmoglicken Zahl von i2 Nachbarn in anndhernd gleichen Absténden.
Doch sb d dic Koordinationsfiguren von ungewohnlicher Art: Die der Atom-
art I iat ungefahr die gleiche wie in der kubischen Kugelpackung (A41-Typ), mit
geringen Deformationen, die sich in den Veracbiedenheiten der Atomabsiénde
suBern. Dagegen entsteht die Kcoordinationsfigur der Atome Il aus siner sonst
in Kristaligittern nickt vorkommenden Anordnung: der des regelmifigen Thosa-
odera. Bei diesem ist sueh der Mittelpunkt vor 12 Eckpunkten in gleichem Ab-
stand {g) wageben, nur haben disss voneinander etwas groBeren Abstand (6) als



A 14.Typ, Jod, J. 5

vem Mittelpunkt (6 = n‘/; = 1,154p). Die Koordinationsfigur II entsteht nun
dadurch, daB 10 von diesen ikossedrisch angeordneten Nachharn so zusammen.
geschoben sind, daB ihre Abstinde voneinander und vom Mittelpunkt ungefahr
.gleich werden, und daB die beiden letzten Nachbarn (Verbindungen f) in dem
groBien noch freibleibenden Raumwinkel voneinander und von awei angrenzenden
Atomen gleichen Abstand haben.

Die Gesamtanordnung ist nur schwierig zu tberblicken, Senkrecht zu den
trigonalen Achsen erkennt man Andeutungen vor b dichigepackten Netzebenen,
doch ist in zwei davon nur ein Atom, in den brigen je drei Atome streng der kubi-
schen oder hexagonalen Kugelpackung entsprechend geordnet. AuBerdem gehdren
alle Atome, die nicht gerade auf der irigonalen Achse liegen, gleichzeitig zwei
derartigen Packungen an.

A14-Typ, Jod, J.

Rhombische Achsen, Z = 8. Jod hat a = 4,795; & = 7,205 ¢ = 9,78y;
a:b:c = 0,6609:1:1,3481. ’
Raumgruppe: D} — Cema.
Punktlagen: 8.J in (f): (000; 130y 4+ (20z; 24, 4—2)
z == 0,180; z = 0,117.

%vﬁ 'S
O 25O

O PG00

.

. ) L’

ll I j 'Z—-b

Nachbarschaft, Bauprinzipien: Jedes Atem bat einen Nachbam in d = 2,70;
3in e = 3,54, 1in ¢ = 4,06; 4 in f = 435 2in f' = 4,40, 2 in " = 4,46. Durch
den kurzen Abstand d werden je zwei J-Atome au einem Molekl zusammengefaBt,
Die beidon nachsten Abstiade, 2 und ¢ (sueh schon e allein} fassen ebene Netze
nach {010} zusammen. Die Abotinde rwischen Atomen verschiedener Netze,
5.1 f, sind wiederum meitiich groBer.



