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the IBr  molecule is sufficiently strong to produce 
orientation in the lattice, even at  room temperature.  

(1) 
Table 3. Values of the function sin ~ 20 0 + 

o f(o) 
10 1.34 
11 1-47 
12 1-59 
13 1.70 
14 1-81 
15 1-92 
16 2-03 
17 2-12 
18 2.22 
19 2.30 

o .f(o) 
20 2-39 
21 2.47 
22 2-55 
23 2.61 
24 2.67 
25 2.73 
26 2-79 
27 2.83 
28 2-88 
29 2-90 

e /(0) 
30 2.93 
31 2.96 
32 2.97 
33 2.98 
34 2-98 
35 2.99 
36 2.98 
37 2.97 
38 2,95 
39 2.93 
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Afline Gitterkonstanten 

VOlT N. N. PADUROW 

(13 a) Fladungen 41, Bayern, Deutschland 

(Eingegangen am 26, Mai 1949 und wiedereingereicht am 10. September 1949) 

The az~ne lattice constants are a set of six constaxtt~, five of them angular and one linear. The former 
characterize extensions and shears bywhich the general, i.e. triclinic, crystal cell may be deformed into 
a cubic cell, and the linear constant gives the absolut~ leng%h of the edge of this cube. Two of the five 
angles used coincide with angles introduced by Fedorow. Two angular constants may be interpreted 
as the two extensions required to transform an orthogonal cell of volume equal to that  of the crystal 
cell into a cube without changing the length of the edge; this leng%h being the linear constant. The 
three other angular constants are the shear angles by  which the triclinic cell may be made orthogonal 
without change of volume. Formulae are given for the various crystal systems for transforming the 
usual axial constants (three lengths, three angles) into the affme constants, and vice versa. 

Zur Charakterisiermag der t r i ldinen Kristal le  benutz t  
Fedorow in seinem Lebenswerk Das Kristallreich f i inf  
Winkel,  die graphisch mi t  ttiffe des stereographischen 
Netzes gefunden werden (Fedorow, 1920; Niggli, 1926, 
S. 663, 1928, S. 297; Padurow, 1931, 1932a). 

I n  den affmen Git terkonstanten haben  wir eine 
weitere Entwicklung der Fedorow'schen Idee. In  ihnen 
fallen zwei Winkel  (A und  AB) mi t  denen von Fedorow 
zusammen.  Grunds/~tzlich neu ist die Einf i ihrung des 
Git termaBstabs a 0. 

M_it Hi lfe der affinen Git terkonstanten k6rmen bedeu- 
tendeVereinfachungen bei der Auffindung de r '  r ichtigen 
Aufstel lung '  der Kristal le  (Niggli, 1928, S. 297; Padu- 
row, 1931, 1932a) und  bei verschiedenen struktur- 
Inorphologischen Forschungen erreicht werden. 

Die Anwendung affiner Git terkonstanten bei der 
Verwertung der Ergebnisse der goniometrischen Mes- 
sung der Kristal le  und  bei dem Indizieren der R6ntgen- 
filme fi ihrt  auch zu bedeutenden VereinfaChungen. 

Der Verfasser ist wiederholt auf  die Ausarbei tung 
dieser Frage zuri ickgekommen (Delonay, Padurow & 
Alexandrow, 1934; Padurow, 1931,1932 a, b; Agafonow, 
1934), aber eine zufriedenstellende L6sung ist erst 
Ende  1947 gefunden worden. Die Ausarbei tung 

der neuen Methode ist gegenw£rtig so weir fortge- 
schritten, daI3 die Methode an einigen 0b jek ten  geprfift 
werden konnte. Als erstes Beispiel wurde Chrysotil- 
asbest gew/~hlt, dessen Strukturzelle ermit tel t  wurde. 

Allgemeine Bemerkungen 

Die StrukturzeUen sind verschiedenartige Parallele- 
pipede und  k6nnen stets mi t  Hilfe yon homogenen 
Deformationen (Dehnung und Schiebtmg) in einen 
Kubus  mi t  einer Kan te  a 0 verwandelt  werden. Die 
affinen Git terkonstanten charakterisieren die GrS$e mad 
die Richtung solcher Deformationen. 

Im  allgemeinen Fall ,  also bei einem tr ikl inen Kristall ,  
sind sechs affine Kons tan ten  vorhanden.  ~ yon 
ihnen charakterisieren die Winkelverh/~ltnisse mad 
kSnnen wie aus den Ergebnissen goniometrischer 
Kristal lmessungen,  so auch auf  dem Wege der R6nt-  
genanalyse errechnet werden. 

Die affmen Winkelkonstanten  werden entweder als 
Winkel  A, A2, A B, Aa und h r oder als Tangenten dieser 
Winkel,  t= tgA,  t2=tgA2, etc., angegeben. 

Die Winkelkonstanten  t und t~ charakterisieren 
die Dehnungen,  die iibrigen, tB, t~ und t~, die 
Schiebungen. 
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H a u p t a u s d e h m m g  (t) 

Bei  der D e h n u n g  des K u b u s  (Fig. 1) mi t  der  K a n t e  
ao=AO l~tngs seiner senkrech ten  Achse c=[001]  ent-  
s t eh t  ein te t ragona les  Para l le lep iped  mi t  Achsen a, a, c. 
Als Mall der D e h n u n g  1/~ngs der vierz~hligen Achse 
spreehen wir das Verh/~ltnis t = c/a an. Hier  ist 

t = tgA = ~gPl01 und  A = Pl01. 

Bei  t e t r agona l en  Kr i s t a l l en  sind drei  FMle m6glieh:  

positive (A) c > a t > 1 A > 45 ° Pm> 54° 44' 
Kubus (B) c = a t = 1 A = 45 ° P m =  54° 4¥  
negative (O) c < a t < 1 A < 45 ° P m <  54° 44' 

Ft i r  rhombische  Kris ta l le  (Fig. 1) s ind aueh  t=c/a 
u n d  A = _L(001) : _L(101) =Plol. 

Fii r  monokl ine  und  t r ik l ine  Kr is ta l le  (Fig. 2 und  3) 
ist  t=c/ao, we ao= OA o die K a n t e  des o r thogona len  
Paral le lepipeds  ist, das durch  Schiebungen allein (ohne 
Dehnungen)  aus den gegebenen monok l inen  und tri- 
k l inen  Para l le lep ipeden  e rha l t en  wird. 

c 

{ 

! c 

0 B 

Fig. 1. Dehnung des Kubus und der tetragonalen 
und rhombischen Kristalle. 

Ft ir  Kr is ta l le  der hexagona len  Syngonie  (h) ist  t = c/a. 
Dieselbe Charak te r i s t ik  wird auch  fiir Kr is ta l le  der 
t r igona l - rhomboedr i sehen  Syngonie  mi t  der hexago- 
na len  Zelle (ha) angenommen .  Bei c/a = 1 ist  der Winke l  
Pl0-n = 49° 14'. 

Ft i r  rhomboedr i sehe  Kris ta l le ,  d.h.  fiir Kr is ta l le  
der t r igona l - rhomboedr i schen  Syngonie  mi t  einer 
rhomboedr i schen  Strukturzel le ,  ist  t =  (c/a)h =z/ao, we 
(Fig. 4) z= CD eine senkrechte  Diagonale  des Rhom-  
boeders und  ao=AB die waagereehte  Diagonale  der  
Rhomboeder f lgche  ist. Die L£nge dieser Diagona len  ist  
im Fal le  eines K u b u s  mi t  der K a n t e  a gleich z = a~/3 und  
ao=a~/2. Daher  ist  fiir den  K u b u s  in der  rhom- 
boedr ischen Aufs te l lung t=~/(3/2)=1,2247. Dies be- 
aeh tend ,  k 6 n n e n  wir fiir das R h o m b o e d e r  folgende drei  
Fglle un te rsche iden:  

positives Rhomboeder (A) a<90  ° t>~/(3/2) P001>54 ° 44' 
Kubus (B) c¢=90 ° t=~/(3/2) P001=54 ° 44" 
negatives Rhomboeder (C) a > 90 ° t < ~/(3/2) P001 < 54° 44' 

Zweite D e h n u n g  (t~) 

Das  t e t r agona le  Para l le lep iped  (Fig. 1) k a n n  durch  
D e h n u n g  lgngs der zwei ten Aehse b=[010]  in ein 
rhombisches  Para l le lep iped  mi t  drei ungle iehen Achsen 
a ~= b ~ c ve rwande l t  werden.  Wir  wollen das Verh/i l tnis  

t2=b/a, oder Winke l  A 2 = _ L ( 0 1 0 ) : _ L ( l l 0 ) = ¢ n 0 ,  als 
MaB ftir die zweite D e h n u n g  nehmen .  Dabei  s ind drei 
F/~lle m6glich:  

positive zweite Detmung b > a t 2 > 1 erie > 45° 
tetragonale Hauptzone b = a t 2 = 1 erie = 45° 
negative zweito Dehnung b < a t 2 < 1 erie < 45° 

c 11ool] 

11 

Ao ~ [olo] 

A)[100] 

Fig. 2. Dehnung der monoklinen Kristalle. 
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Fig. 3. Dehntmg der triklinen Kristalle. 

! . . . . . . .  

Fig. 4. Dehnung der rhomboedrischen Kristalle. 
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ein monoklines und triklines Parallelepiped wird 
die zweite Dehnung dureh das Verh~ltnis der Achsen 
b o / a  o eines solchen orthogonalen ParaUelepipeds eha- 
rakterisiert, das aus diesen lediglieh durch Schiebungen, 
ohne Dehnungen, erhalten wird (Fig. 2 und 3): 

t~ = O B o / O A  o = b o / a  o .  

Die Konstanten t und 4 drfieken die Hauptdehnung 
und die zweite Dehnung aus und kSnnen in der allge- 
mein angenommenen Form als Verh~ltnis der Aehsen 
aufgezeigt werden: 

1 : t~:  t = 1 : b o / a  o : c [ a  o = a o : b o : c .  

Dabei dtirfen wit nicht vergessen, dab im Falle der 
monok]inen und der triklinen Syngonien a 0 und b 0 
Aehsen eines gewissen orthogonMen ]~lfsparallele- 
pipeds und nieht die kristallographischen Aehsen a und 
b sind. Bei rhomboedrischen Kristallen ist t iiberhaupt 
nicht ein VerhEltnis der kristallographischen Achsen 
und kann daher nicht in der allgemeinen Form auf- 
geze~gt werden. 

Monokl ine  Anorthogonal i~ t  (tB) 
Die Gr6Be der ' monokHnen' Schiebung, mit deren Y[ilfe 
ein monoklines Parallelepiped in ein orthogonales 
verwandelt werden kann, wird durch den Winkel A~ 
oder seine Tangente tB=tgA ~ gemessen. 

In monokllnen Kristallen ist a = ~ = 9 0 ° : ~ f l  und 
A p = f l - 9 0  °. Wie aus Fig. 2 zu ersehen ist, driiekt 
AB=/_AOA o die Neigung der ersten Aehse des mono- 
klinen Parallelepipeds zu der entsprechenden Aehse des 
orthogonalen Parallelepipeds aus. Bei der stereographi- 
sehen Projektion (Fig. 5) ist A~= [001] : 1(001). Einen 
monoklinen Kristall kann man immer so orientieren, 
dab der Winkel 2(100) : _k(001) kleiner als 90 ° ist und 
die Projektion (001) tmter dem Zentrum des stereo- 
graphischen lqetzes liegt. Das entspricht einem stump- 
fen Winkel/? = [100] : [001] und einem positiven Wert 
A~>O. 

In den triklinen Kristallen (Fig. 3) wird ihre mono- 
kline Anorthogonalit~t auch durch den Winkel 
AB=fl--90 ° ausgedriickt. Dieser Winkel liegt in der 
Koordinatenfl~ehe (010)=AOC. In der stereographi- 
schen Projektion des triklinen Kristalls (Fig. 6) miBt 
Winkel Ap die Abweichung der Zone (010)-(001)-(010) 
yon ihrer Lage in rhombisehen Kristallen. 

In der gnomonisehen Projektion des triklinen 
Kristalls (Fig. 7) ist es vorteilhafter start des Winkels 
Ap den Tangens, und zwar tp=tgAp zu benutzen. 

Trikline Anorthogonalitfit (t~ und t~,) 
Die GrSBe der 'triklinen' Sehiebung, mit deren Hilfe ein 
triklines Parallelepiped in ein monoklines verwandelt 
werden kann, wird dureh zwei Winkel A= und A v oder 
ihre Tangenten t= =tgA= und tr =tgA v gemessen. Der 
geometrisehe Ausdruck der Winkel A= und A 7 ist aus 
Fig. 3 und 6 zu ersehen. Winkel A v charakterisiert die 
Lage yon (100) und ist dem Winkel 

[l(010) : (100)]- 90 ° 

oder ¢z00-90 ° gleich. Winkel A= chara~erisiert mit 
Winkel AZ die Versehiebung der F1/~ehe (001) des tri- 
klinen Parallelepipeds im Verh~ltnis zur wagerechten 
F1/~che (001) des orthogonalen Parallelepipeds. 

Wenn, wie oben angenommen, AB>0 ist, so kSnnen 
Winkel A= und Av in positive wie negative Werte 
haben. Aus den Vorzeichenkombinationen ergeben sich 
vier versehiedene Typen yon gnomonisehen Projek- 
tionen der triklinen KristaUe. 

(Too) 

c~ ~[ool ]  
-- ,Aft 

(ol o) ~ (ol o) 

Fig. 5. Monokline stereographische Projektion. 

A f t  
-Ft~ 

(°-122-) 

Fig. 6. Fig. 7. 

Fig. 6. Tril~liue stereographisehe Projektion. 
Fig. 7. Trikline gnomonische Projektion. 

Der GittermaBstab (a0) 
Die fiinf oben eharakterisierten affmen Gitterkon- 
stanten t, t~, tp, t= und t~ sind Winkelcharakteristiken 
und sind f'dr alle /~hnliehen Raumgitter gleich. Die 
absoluten Mal3e der Struktur werden durch die seehste 
Konstante a 0 eharakterisiert, welche die Untersehei- 
dung ~hnlicher Gitter yon einander mSglieh macht. 
Dies ist die einzige Konstante fiir Kristalle der kubisehen 
Syngonie. 

Bei den Kristallen kubiseher, tetragonaler, ortho- 
rhombiseher und hexagonaler Syngonien ist ao=a, 
d.h. a ist eine der Aehsen ihrer Strukturzelle. In 
rhomboedrischen Kristallen wird die wagereehte Dia- 
gonale der Rhomboederfl~che (Fig. 3) ao=AB als 
MaBstab genommen. 

In monoklinen und trikliuen Kristallen ist 
ao=OAo=asinfl=acosA B die Kante eines solehen 
orthogonalen Parallelepipeds (Fig. 2 mad 3), das mit 
Rilfe blol3er Sehiebungen (ohne Dehnungen) aus ent- 
spreehenden m onoklinen und triklin en Parallelepipeden 
erhalten wird. 



N. N. P A D U R O W  203 

Aufzeichnen der affinen Gitterkonstanten 

Es ist bequem die affinen Git terkonstanten in folgender 
Form zu geben: MaBstab von a o in/kngstr6meinhei ten;  
Haupt-  und zweite Dehnung als Tangenten t und t2; 
monokline und trikline Anorthogonalit/~ten als Winkel  
Ap, A~ und Av in Grad. 

In  der Tabelle 1 ist angegeben, welche affinen Gitter- 
konstanten zur Charakterist ik der Strukturzelle in 
Kris ta l len verschiedener Syngonien notwendig sind. 

Tabelle 1. Notwendige Gitterkonstanten in 
Kristallen verschiedener Syngonien 

Wirkliehos Affine Gitterkonstanton 
Gitter 

g 

triklin (t) ao; t; t2; A/~; As; A~ 
monoklin (m) a 0; t; t 2; A~ 
orthorhombisch (o) a; t; t2 
totragonal (q) a; t 
hexagonal (h, ha) a; t 
rhomboedriseh (r) a o; t 
kubisch (c) a 

Berechnung der affinen Gitterkonstanten 

Sind die rSntgenometrischen Kons tan ten  a, b, c, a, fl, 7 
gegeben, so werden die affinen Git terkonstanten nach 
folgenden Gleichungen berechnet:  
triklines Gitter 

AB=f l - -90  °, . tp=tgA B, 

sin Ay = cos Y + cos a sin A B 
sin a cos Ap , ty = tgAT,  

t~ = tg A~ - cgga + t B sin Ay, 

cos A v 

a 0 = a  cos Ap = a  sin/?, 

b 0 = b sin a cos Ay, t = c/a o, t~ = bo/a o ; 

monoklines Gitter 

A B = / ? - 9 0  °, a o = a c o s A B = a s i n / ? ,  

t = C/ao, t 2 = b/a o ; 

orthorhombisches Gitter 

a o = a ,  t=c /a ,  4 = b / a ;  

tetragonales Gitter 
a0--a  , t=c /a ;  

kubisches Gitter 

hexagonales Gitter 

rhomboedrisches Gitter 

a 0 = 2a sin ½a, 

a 0 = a ;  

a o=a,  t = c / a ;  

4 sin~ ½a 

Berechnung der riintgenometrischen 
Gitterkonstanten 

Zur L6sung der entgegengesetzten Aufgabe, also zur 
Berechnung der r6ntgenometrischen Git terkonstanten 
bei gegebenen affinen Git terkonstanten,  dienen folgende 
Gleichungen: 
triklines Gitter 

f l = A p + 9 0  °, 

ctgc~ = t~ cosA r - tp sin Av, 

cos y = sin a cos A~ sin Av - cos a sin AZ, 

a = a0/cos hp,  

b = aot~/sin a cos Av, 

c~ta0;  
monoklines Gitter 

/?= Ap+ 90 °, a = a o / c o s A  z , b=t~a  o , c=tao; 

orthorhombisches Gitter 

a = a 0 ,  b=at~,  c= ta ;  

tetragonales Gitter 

kubisches Gitter 

hexagonales Gitter 

a = a o ,  c = t a ;  

a = a o ;  

a = a o ,  c = t a ;  

rhomboedrisches Gitter 

3 a 0 
s i n l a - 2 ~ / ( 3 + t 2  )' a - 2 s i n ½ ~ "  

Schrifttum 

AOAFO~COW, T. N. (1934). Zap. min. Obshch., Petrograd, 
63, 167. 

DELONAY, B., PADV-ROW, N. & A L E ~ R O W ,  A. (1934). 
Mathematische Grundlagen der Kristallstrukturanalyse. 
Moskau. 

FEDOROW, E. VON (1920). Das KristaUreich. Petrograd. 
NIOGT,I, P. (1926). Lehrbuch der Mineralogie. I I .  Spezielle 

Mineralogie, 2. Auf. Berlin: Borntr~ger. 
NICOLI, P. (1928). Handb. d. Experimentalphysilc, 7, 1. 
PADU-ROW, N. N. (1931). Die kristallochemische Analyse 

und die Methoden der geometrischen Kristallographie. 
Moskau. 

PADU~OW, N. N. (1932a). Zap. rain. Obshch., Petrograd, 
61, 1. 

PADV-~OW, N. N. (1932b). Zap. rain. Obshch., Petrograd, 
61, 303. 


