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value of Orj is Or, the quan t i ty  which it  is required 
to est imate.  Hence R = 1/(d*Or)22z ~ or R d  *~ = con- 
s tant  = 1/27~Or 2. 

Example  of pseudo-halving 

For the tr igonal crystals of fl-Ca3(P04) ~ reflexions with 
1 odd are weak, and the ratio R (mean in tens i ty  of 
reflexions wi th  l even divided by mean  in tens i ty  of 
reflexions with 1 odd) was found to va ry  with d* as 
follows" 

d* (A -~) R Rd *~" 

0"26-0"39 30 3"2 
0"39-0"52 7"3 1"5 
0"52-0"65 10"l 3"4 
0"65-0"78 6"6 3"4 
0"78-0"91 6"8 4"8 
0-91-1-04 4"8 4"5 
1"04-1"17 5"1 6"2 

R is thus  seen to follow very  approx imate ly  the  ex- 
pected law, R d  .2 having  the value of about  5. This 
gives 0" 1 A for the r.m.s, displacement  from the pseudo- 
structure.  This conclusion can be checked in the 
following way. 

Quantitative check 

Booth (1945) has shown tha t  there is a relat ionship 
between the rel iabi l i ty  index R 2 = Z( [Fo[ -  [Fcl)2+XF~ 
and  the r.m.s, error of the  atomic coordinates. 

Compare two structures:  (a) the real s tructure of 
/~-Caa(P0a) 2, and  (b) a hypothe t ica l  s tructure so con- 
s tructed as to give perfect agreement  with those 
observed reflexions which have  1 even and to give 

zero amph tude  for all  reflexions with 1 odd. Then the  
observed ampl i tudes  of fl-Caa(PO4) 2 can be inserted 
into the above expression for R~ as Fo and  the same 
ampli tudes  for reflexions with 1 even also serve as Ft. 
When  1 is odd 2'c will be zero. This gives 

, ~  (]Fol-.IFcI)2+ .~  ( IFol - ]Fd)  2 
R 2  = / e v e n  l odd 

all  l 

= .~, F P o / Z F P o = O . 1 7 .  
odd l al l  l 

Booth's  table  gives for this  value of R 2 the r.m.s. 
d isplacement  of 0.09/~, which will be tha t  error which, 
when applied to all coordinates in the  pseudo-struc- 
ture, will produce an  R 2 value of 0-17. 

Conclusion 

The agreement  obta ined is bet ter  t han  would be 
expected considering the var ia t ions in R d  .2 actual ly  
found. 0.I A is quite a large r.m.s, d isplacement  and 
a t r ial  of the  method  on a s t ructure with perhaps  
0.01 J~ displacements  would afford a more critical 
test. The method,  or its var iants  to suit special cases, 
is, however, considered as a possible supplement  to 
Booth 's  methods  of es t imat ing residual  displacements.  

The work described forms par t  of a thesis approved 
by  the Univers i ty  of London for the  Ph.D. degree. 
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Morphologie  und Struktur des Reddingits ,  PpOs. 3 FeO.  3 HpO. Von P. EW~SEE~M und W. KLEBE~, 
Abteilung f i ir  Kristallstrukturlehre am Mineralogisch.Petrographischen Insti tut  der Universitdt, Bonn, Deutschland 

(Eingegangen am 28. Oktober 1952) 

Ffir die Untersuchung standen einige gut ausgebildete 
Reddingitkristalle yon Hagendorf (Pfiilzer Wald) zur 
Verffigung. Morphologisches AchsenverhKltnis: 

a/b = 0,864-b0,001, c/b ---- 0,945=t=0,001; 
(0,863:1:0,942 nach Steinmetz (1926) u n d  Steinmetz 

& Laubmann (1920)). 

Die morphologische Diskussion des Formsystems 
lieferte folgende Rangordnung: 

(010), (001), (100), (101), ( l l l ) ,  (120), (212), (221), (012), 
(113), (322), (211), (011), (112), (301), (223), (121), (232), 
(201), (102), (103), (332). 

Nach Donnay & Harker (1937) wurde auf Grund des 
morphologischen Aspektes die Raumgruppe P c m b - D ~  
ermittelt  (vergl. auch Kleber (ira Druck); Fig. 1). 

Die Strukturbestimmung wurde mit  Hilfe yon Dreh- 
kristall- und Weissenberg- Aufnahrnen durchgeffihrt 
(Co Ka,  Cu Ka). Gitterkonstanten: 
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a0=8,73~0,02 , bo=10,152=t=0,008, Co=9,57=t=0,02 kX. ;  

ao:bo:co = 0,860:1:0,942; Z = 4 .  

00-1c of g o. 
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Fig. 1. Morphologischer Aspekt. 

Ausl6schungen: (hkl) in allen Ordnungen vorhanden,  
(Old) nu t  mi t  l----2n vorhanden,  (hOl) in alien Ord- 
nungen  vorhanden,  (hkO) nur mi t  k ---- 2n vorhanden.  

l~aumgruppe : Pcmb-D~lh. Dami t  wird die morphologische 
l%aumgruppenbest immung best~tigt.  
Die Struktur  wurde nach 'trial-and-error' mit  Berech- 

nung  der In tens i t~ ten  durchgeftihrt .  Es wurde voraus- 
gesetzt,  dass die [PO4]-Tetraeder als Inseln vorliegen. 

Punk t lagen :  

4Fel in (d): x, ¼, z; ~,~,~;  ~ ,~ , {q -z ;  x , ~ , { - - z ;  
mit  xFei = 0,22; ZFei ---- 0,5.  

8 Fei i  in 2.  (c): x,  0, z; ~, 0, ~; x,  ½, z; 5, 1 

mit  XFen = 0,025 bzw. 0,525; 

ZFen = 0,2325. 

8 P in 2.(d) mi t  xp = 0,18 bzw. 0,68; 

zp = 0,16.  

8 0 i  in 2.(d) mi t  xoi = 0,057 bzw. 0,557; 

zoi = 0,32.  

8 On  in 2.(d) mi t  xon --- 0,34 bzw. 0,84; 
zoii = 0,275. 

16 Oii1 in 2. (e) : 

x, ½+y, 
mit  xom = 0,2 ; bzw. 0,7 ; 

Yor~ = 0,125; 
ZOr~ --= 0 ,1 t5 .  

8 H~OI in (e) mi t  x~2o I = 0,17; 

Y~2oI ---- 0,1 ; 
zH2oi = 0,45.  

4 H~On in (d) mi t  x~or [  = 0,5; 

z~r~Oli ---= 0 ,5 .  

Pro jekt ionen der l~eddingi t -Struktur  sind in :Fig. 2 und  3 
wiedergegeben. Die berechneten In tens i t~ten  bef inden 
sich in guter  Ubere ins t immung rnit den Beobachtungen.  
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Fig. 2. Projektion der Struktur auf (y z). 
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Fig. 3. Projektion der 8truktur auf (x y). 

Wegen des Intensi t~tsvergleichs und  einer vergleichenden 
Diskussion yon Morphologie und  Struktur  des l~eddingits 
sei auf die ausfiihrliche Ver6ffentl ichung an anderer  
Stelle verwiesen. 

Bei den r6nt~eno~raphischea Un~ersuchung~n Wurd~n 

Appara turen  benutzt ,  die die Deutsche Forschungsge- 
meinschaft  zur Verfiigung stellte. Hierfiir sei bestens 
gedankt .  
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