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and consequently 

O= Y~ lE_hEh,Eh_h,I 
h' 

x {sin ( ~ h  dr" ~h'  "~- ~h--h')  "3t- sin ( ~0 h -[- ~0 h, -~- ~O--h+h' ) 

+sin (~Oh+ ~P-h' + ~Ph--h')}" (A3) 

Alter some algebraic manipulation, the following tangent 
formula results: 

¢ph = phase of {-- ~ [Eh,Eh_h,-I- Eh,E-h+h, + E-h,Eh-h'] }. 

(A4) 

Since for the correct phase ¢-h' = Ch' and ~0-h+h' = ~0h-h', 
(A4) can be further reduced to 

¢ph = phase of { -  ~ Eh,Eh_h,}. (a5)  
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Abstract 

The superspace-group approach formulated for incom- 
mensurate composite crystals by Janner & Janssen [Acta 
Cryst. (1980), A36, 408-415] is applicable to the structure 
refinement of commensurate composite crystals, if the 
number and the coordinates of summation points in the 
structure-factor formula are determined through an 
algorithm given in the text. 

Die mehrdimensionale Darstellung des Kompositkristalls 
wurde von Janner & Janssen (1980) entwickelt. Kiirzlich 
hat Kato (1990) anhand von zwei Anwendungsbeispielen 
gezeigt, dal3 sie fiir die Strukturverfeinerung derartiger Kris- 
talle sehr geeignet ist. Inzwischen ist die mehrdimensionale 
Verfeinerungsmethode auf einen neuen Kompositkristall 
(PbS)t.~2VS2 erfolgreich angewandt worden (Onoda, Kato, 
Gotoh & Oosawa, 1990). Obwohl diese Methode vorerst 
fiir nicht-kommensurable Kompositkristalle gedacht war, 
l~il3t sie sich auch auf einen kommensurablen anwenden. 
Im folgenden soil kurz beschrieben werden, wie sie gehand- 
habt wird. 

Einbettung eines Atoms in den (3+d)-dimensionalen 
Raum erfolgt nach Janner & Janssen (1980) mit Hilfe einer 
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linearen Abbildung ~r~. Das eingebettete Atom wird mittels 
eines beliebigen d-dimensionalen Vektors t wie (x - Trot, t) 
dargestellt. Kato (1990) hat hierzu eine Matrix P 
(Eigentlich P~; auf v, die Nummer des betreffenden Teilsys- 
terns, wird allgemein verzichtet) eingeffihrt, welche die 
gleiche Einbettung durch P(x, t )  bewirkt. Das hierdurch 
entstandene Atombild stellt ein unendlich ausgedehntes, 
periodisches Gebilde im (3 + d)-dimensionalen Raum dar. 
Wenn man eine Lage-Modulation des Atoms auger acht 
l~iBt, so ist das Atombild eine d-dimensionale Hyperebene. 

Sind alle Elemente der g-Matrix (Janner & Janssen, 1980) 
rationale Zahlen, so liegt ein kommensurabler Komposit- 
kristall vor. Aus der (3+/)-ten Zeile (i = 1 , . . . ,  d) von p-1 
leitet man einen Vektor h i her, indem man die 
Zeilenelemente zun~ichst als reduzierte Briiche darstellt und 
dann mit dem kleinsten gemeinsamen Vielfachen der 
Nenner multipliziert. Die (3 + d)-dimensionalen Indexvek- 

.]_v~ d - i  toren h Li=iPin mit beliebigem ganzzahligen Pi beziehen 
sich auf ein und denselben Reflex im dreidimensionalen 
Raum. Yamamoto (1982) hat gezeigt, dab in kom- 
mensurablen Fallen die Integration in der Strukturfaktor- 
formel einer gewiShnlichen modulierten Struktur in eine 
Summation iibergeht. Die Strukturfaktorformel eines kom- 
mensurablen Kompositkristalls l~igt sich im wesentlichen 
wie folgt niederschreiben: 

M 
F ( h ) = ~ , [ f J M  Det(P)] E exp[27rihP(x,t,,,)j]. 

j m=l 
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Die Anzahl M und die Koordinaten t,, der Stiitzpunkte 
errechnen sich fiir jedes einzelne Teilsystem durch folgen- 
den Algorithmus, der bereits im Verfeinerungsprogramm* 
eingebaut ist. 

Z sei die 3 x (3 + d)-Matrix, die ein Teilsystem auf das 
Minimalsystem bezieht (Janner & Janssen, 1980). Man 
erstelle eine (3 + d) x (3 + d)-Matrix U mit ganzzahligen 
Elementen, welche die Eigenschaften ( Z U ) ,  ~ O, ( Z U )  o = 
0 ( j >  i) aufweist. So sind die letzten d Spaltenvektoren 
u l , . . . ,  u d von U die Kantenvektoren des Elementar- 
bereichs eines Atombildes des betreffenden Teilsystems. 
Aus den skalaren Produkten h i . u~ mit i , j  = 1 , . . . ,  d stelle 
man eine Matrix G zusammen. Die Vektoren 
G - ~ ( m l , . . . , m a )  t mit beliebigen ganzen Zahlen 
m b . . . ,  ma bilden das d-dimensionale Gitter der gesuchten 
Stiitzpunkte. Zur Berechnung eines Strukturfaktors ziehe 
man diejenigen Punkte heran, die innerhalb eines Elemen- 

tarbereichs fallen und setze ihre Anzahl in M ein. tm ergibt 
sich aus dem t-Teil von P-1G-1 ( m l , . . . ,  ma) t. 

Sind nicht alle vierten bis (3+d)- ten  Vektoren des 
Minimalsystems kommensurabel zu den ersten drei Vek- 
toren, so stelle man die betreffenden o'-Elemente ann~ihemd 
mit Briichen p / q  dar und suche nach einer Gerade oder 
Ebene im Gitter der Stiitzpunkte, in der die Punktdichte 
vonder  Wahl von p und q abh~ingt. Beim Berechnen eines 
Strukturfaktors integriere man ausnahmsweise diese 
Gerade bzw. Ebene entlang, w~ihrend man in anderer Rich- 
tung eine Summation ausfiihrt. Es w~ire praktisch, den 
Elementarbereich so zu transformieren, dal3 seine Kante 
oder Fl~iche zu der ebengenannten Gerade bzw. Ebene 
parallel steht. 

Wir danken Herrn Dr A. Yamamoto fiir wertvolle Dis- 
kussionen. 

* Das Verfeinerungsprogramm sowie die Programme zur Berech- 
nung von interatomatren Abst~inden u. a. sind saint Beschreibung 
von Dateneingaben bei dem British Library Document Centre 
(Supplementary Publication No. SUP 53469 : 59 pp.) hinterlegt. 
Kopien sind erh~iltlich durch: The Technical Editor, International 
Union of Crystallography, 5 Abbey Square, Chester CH1 2HU, 
England. 
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