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similar, i t  may  be assumed tha t  the  min imum structure 
ampli tude observable (F~) is the  same for both  distribu- 
tions at  the same sin0/~.  The absent reflexions then  (i) 
increase R by  a direct contr ibut ion R' ,  and (ii) increase 
the value of R tha t  would otherwise be obtained by  a 
fraction approximate ly /~ ' ,  where 

G(F~) 
R'= (1) <IFI>-G(F~)' 

and G(.F) is the function introduced in the preceding com- 
munication.  In  practice ~ -  Fm/Z~ is usually small com- 
pared wi th  uni ty ,  so t ha t  series expansions for R '  are more 
convenient  t han  the explicit functions. For  an  acentrie 
dis tr ibut ion 

(1) R ' -  e r f ¢ -  21r-i ¢ exp ( - ¢2) 
1 + 2~-t  ¢ exp ( - ¢~) - e r f¢  

= ~ ¢ a [  1 3¢~5 4¢3+3~ ...~, (2) 

and for a centric distr ibution 
(Y) R ' =  exp (½¢2)- 1 -  ½-¢~[1 + ¼ ¢ ' + . . . ] .  (3) 

In  typical  problems ¢ is 0.1-0.3, giving a contr ibut ion to 
R of 0.001-0.02 units  for (1) and 0.005-0.05 units  for (1), 
and the  same fractional increases. Both  effects give a 
relat ively larger R for centric distributions. 

In  general ¢ increases wi th  sin 0/A, though there m a y  
be a decrease again for 0 close to ½7r. The increase in R 
through absent  reflexions is therefore likely to be notice- 
able for the higher orders of reflexion, par t icular ly  for 
centric distributions. :Further, the high-order reflexions 
form a larger fraction of the whole hkl array  than  of any 
zone, so t ha t  values of R calculated for all reflexions are 

l ikely to be higher t han  those calculated for zones. This 
effect m a y  be overshadowed if a zone is centrie bu t  the 
general reflexions are acentric. 

Differences of the order of 0.05 uni t  between the values 
of R for non-centrosyrrmaetrie and centrosymmetric  pro- 
jections have in fact been noticed. Fowweather  & Har-  
greaves (1950) found (1)R---0.13 and ( i ) R - 0 . 1 7  in 
m-tolidine dihydrochloride. There is a similar difference 
between the values of R calculated from the data  of 
Crowfoot, Bunn,  Rogers-Low & Turner-Jones (1949, 
p. 310) for the (1)0kl and (Y)h0l zones of sodium benzyl- 
penicillin, though the sparsely populated (1)hk0 zone is 
anomalous, approximat ing more closely in its stat ist ical  
parameters  to the (i) hO1 zone. Some prel iminary work on 
the intensit ies of ephedrine hydrochloride (Phillips, un- 
published) indicates, however, t ha t  the two factors dis- 
cussed here are insufficient to account in detail  for the 
differences between (1)R and (i) R, and t ha t  the  average 
value of[[ Fobs. [ -- [ ~'¢a~¢. [I is larger for (Y) than  for (1). This 
m a y  perhaps be another  manifesta t ion of the greater 
dispersion of the centric distribution, or due to a greater  
effect on Fca~" of errors in the atomic parameters .  
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I m  Ansehluss an  die Bearbei tung des Nat r iumte t rameta-  
phosphates  (Andress & Fischer, 1949) wurde die S t ruktur  
des hSher symmetr ischen Ammoniumte t rametaphosphates  
in Angriff genommen. Bis zum Erseheinen obiger Arbeit  
wurden unabh~ngig davon folgendo Resul ta te  gewonnen, 
welche die von MacGillavry & Romers (1949) vollauf  
besti~tigen: 

Habi tus :  rhombisch-holoedrische Bipyramiden.  
a -  10,35 .+ 0,02, b -  10,85 -+_ 0,02, c-- 12,50 _+ 0,03 A. 
pew.=l ,77 (15°C.), p~=1,84.  
Z : 4 (NH4)4[(POa)4]. 
Raumsys tem:  D~-Cmca. 
Struktur :  P4012-Ringe der Eigensymmetr ie  C~h. 

Besetzte Punk t lagen  (gleiche Bezeichnung wie in obiger 
Arbeit (MacGillivary & Romers,  1949)) und deren x-Para- 
meter: 

Atomart Punktlage x-Wert 
PI 8f 0 
Pit 8d 0,209 _+ 0,003 
Oi 8f 0 
Oii 8f 0 
OHI 10g 0,273.+0,003 
Oiv 16g 0,116-+ 0,001 
N I 8f 0 
N H 8e 0,250 

Als Grundlagen der Punkt lagenbesetzung dienten neben 
Raumerf 'f i l lungsbetrachtungen die am Natr iumtet ra-  
metaphosphat  (Abdress & Fischer, 1949) gewonnene 
Erkenntnis ,  dass es sich beim Anion um einen P4012-Ring 
handelt .  

Bei der E rmi t t lung  der x-Parameter  wurde wie folgt 
vorgegangen: 

(1) e ly  ist als Ringglied des Anions in seinem x-Wert  
auf  Grund des Ionenradius des Sauerstoffions ffir die 
Koordinat ionszahl  2 s tark  eingeschr/inkt: 

0,11 < x(Oiv) < 0-125. 

(2) Da (12,0,0) zuf/illig ausgelSscht ist und die x-Koor- 
d inaten yon PI, Oi, Oi1, N1 und NII festgelegt sind, muss 
die Summe der Tei ls t rukturvektoren yon PH, OIlI, OIv 
gleich dem negat iven Wer t  der Summe der Teilstruktur-  
vektoren der fibrigen ffinf Atomar ten  sein. Dies schr/~nkt 
die MSglichkeiten ffir x(OIv) welter ein: 

0,116 < x(Oiv) < 0,134. 

Insgesamt ist also x(Oiv) nur  noch zwischen 0,116 und 
0,125 variabel. 

(3) x(Olv) wurde nun  systematiseh variiert ,  und f~r 
jedes x(Oiv) wurde x(Oin) ais Funk t ion  yon x(Pii) auf- 
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g e t r a g e n  f d r  die B e d i n g u n g  ( 1 2 , 0 , 0 ) = 0 .  D i e s  lieferte als 
m S g l i e h e  B e r e i c h e  f o r  x ( O m )  u n d  x ( P H ) :  

0 ,202 < x ( P n )  < 0,216,  0 ,286 < x ( P H )  < 0,298 , 

h i e rbe i  j ewef l s  

0 , 2 8 5 < x ( O n i )  < 0 ,298 o d e r  0 ,202 < X ( O H I )  < 0,215.  

] ) a v o n  s i nd  m i t  R a u m e r f t i l l u n g s b e t r a c h t u n g e n  t iber  d e n  
B a u  des  P4Ol~-Ringes  n u r  ve r t r~g l i ch :  

x ( O H i  ) ~ 0,28,  x (P I I  ) ~ 0,2. 

(4) Mit diesen vorl/~ufig eingegrenzten x-Parametern 
wurden theoretisehe T-Werte ftir die h00-Serie bereehnet 
und mit den experimentall gefundenen (visuell gesehatzte 
Intensitaten) relativen 7-Werten verglichen. Da sich gute 
Uebereinstimmung zeigte, konnten die erhaltenen relativen 
Intensit~ten auf absolute Werte umgerechnet werden. 

(5) Nunmehr wurden bei jeweils konstant gehaltenen 
x(Orv) ftir dessen versehiedene Werte yon 0,114, 0,116, 
0,118 usf. x(Oiii) als Funktion yon x(Pn) for die verschie- 
denen T-Werte der h00-Serie bereehnet. Die graphische 
Darstellung lieferte flit jeden Reflex h00 eine Kurve im 
x(Om)-X(PH)-Diagramm. Fiir x(Oiv) =0,116 liefen alle 
diese Kurven durch ein kleines Feld, dem die Parameter 

x(OHi)  = 0 ,279 + 0,003 

u n d  x ( P n )  -- 0 ,209 _+ 0 ,003 

S H O R T  COMI~UNICATIONS 

e n t s p r a e h e n .  G e g e n  ge r inge  V a r i a t i o n  y o n  x(Orv) w a r  d a s  
Z u s t a n d e k o m m e n  d ieses  k l e i n e n  F e l d e s  s e h r  e m p f m d l i e h ,  
s o d a s s  x(Oiv) a u f  

x(0xv) -- 0 ,116 + 0,001 

e i n g e g r e n z t  w e r d e n  k o r m t e .  
(6) Z u r  K o n t r o l l e  de r  e r m i t t e l t e n  x - P a r a m e t e r  w u r d e n  

d ie  g e f u n d e n e n  y - W e r t e  m i t  d e n  t h e o r e t i s c h  b e r e c h n e t e n  
ffir  d ie  R e f l e x e  h00 v e r g l i e h e n :  

h 0 0  ~theoret isch ~experimentel l  

200 34,4 33 
400 268,9 224 
600 85,9 91 
800 158,7 159 

10.0.0 163,1 160 
12,0,0 13,9 0 
14.0.0 113,6 76 
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International Tables: X-ray  wave length  values  
T h e  E d i t o r i a l  C o m m i s s i o n  o f  t h e  International Tables for 
X-ray Crystallography h a v e  a g r e e d  t h a t  t h e  X - r a y  e m i s s i o n  
a n d  a b s o r p t i o n  e d g e  w a v e - l e n g t h s  to  b e  u s e d  t h r o u g h o u t  
t h e  Tables sha l l  b e  t h o s e  g i v e n  in  Tables de Oonstantes et 
Donndes Num~triques ; Longueurs d'Onde des ]~missions X 
et des Discontinuitds d'Absorption X ,  b y  Y.  C a u c h o i s  a n d  
H .  H u l u b e i  (Pa r i s :  H e r m a n n ,  1947). S ince ,  h o w e v e r ,  t h e  

Difference* 
g ~  1 r ~  ~ 

C. -H.  X Y 

Ti 2-74841 - -  0 
Va 2 - 5 0 3 4 8  - -  --1 
Cr 2-28962 0 0 
M_a 2.10175 -- 1 0 
Fo  1.93597 0 -- 1 
Co 1.78892 --2  -- 1 
Ni  1.65784 -- 1 - 2  
C'%t 1.54051 - 1 0 
Zn  1.43511 - 1 0 
Ga 1.34003 - -  0 
Go 1.25401 - -  0 
Me 0-70926 0 0 
R h  0-61325 + 1  + 1  
P d  0.58542 + 3  --1 
Ag 0.55936 + 5  + 2  
W 0.208992 - -  - -  
P t  0.185504 - -  
A u  0.180185 

C a u c h o i s - i u l u b e i  t a b l e s  a re  in  X .  u n i t s  o r  i n  k X .  u n i t s  
t h r o u g h o u t ,  t h e  c o n v e r s i o n  f a c t o r ,  ( × 1-00202 x 10 -s) o r  
( × 1"00202) r e s p e c t i v e l y ,  m u s t  b e  a p p l i e d  t o  e x p r e s s  t h e  
g i v e n  v a l u e s  in  A n g s t r 6 m  un i t s .  

T h e  c o r r e c t e d  v a l u e s  fo r  s o m e  o f  t h e  e l e m e n t s  T i - A u  a r e  
g i v e n  b e l o w  a n d  a re  c o m p a r e d ,  w h e r e  poss ib le ,  w i t h  t h o s e  
p r e v i o u s l y  g i v e n  b y  W .  L.  B r a g g  (J. Sci. Instrum. (1947),  
24 ,  27), a n d  w i t h  t h e  l a t e s t  v a l u e s  k i n d l y  c o m m u n i c a t e d  
b y  J .  A.  B e a r d e n  ( n o w  in  t h e  press ) .  

K emission lines in ~tngstr6m units 

(C.-H.  = Caucho i s -Hulube i  value.  

Difference* 
2. 

X Y 

- -  - - 2  

- -  0 
+ 1  0 
+ 1  0 

0 --1 
+ 1  0 
--1 0 
+ 1  0 

0 + 1  
- -  0 
- -  - - I  

0 
+ 1  
+ 2  
+ 3  

Ka~ 
C. -H.  

2.75207 
2.50729 
2.29351 
2.10569 
1.93991 
1.79278 
1.66169 
1.54433 
1.43894 
1-34394 
1.25797 
0-71354 
0-61761 
0-58980 
0-56378 
O-213813 

- -  0.190372 
- -  0.185064 

Difference* 
K ~  ~ ~  , 

C . -H.  X Y 

(~,p.) 2.51381 - -  0 
(ill) 2-28434 - -  - -2  

2.08480 -- 1 -- 1 
1.91015 + 1 -- 1 
1.75653 + 1 0 
1-62075 --2  0 
1.50010 - -2  - -  1 
1.39217 0 + 1 
1.29522 -- 2 0 
1.20784 - -  + 1 
1.12890 - -  0 
0.63225 0 - -  
0.54559 0 - -  
0.52052 0 - -  
0.49701 0 - -  
0.184363 - -  - -  
0-163664 - -  - -  
0.158971 - -  - -  

* X = Bragg  va lue - -  Caucho i s -Hulube i  value.  
Y = Bearden  va lue - -  Caucho i s -Hulube i  value.  


