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I m  Verlaufe der r6ntgenographischen Untersuchung 
einiger Vertreter  des Rutf l typs wurde auch die Struktur  
des Zinnsteins (SnO2) bearbeitet .  Dabei steUten sich 
zwischen den beobachte ten  (Fo) und  den berechneten 
Strukturfaktoren (F¢) systematische Abweichungen her- 
aus, die weder  auf die Wahl  eines falsehen Parameter-  
wertes noch auf die eines unricht igen Temperaturfaktors  
zuriickgeffihrt werden konnten.  Es lag die Vermutung  
nahe, dass die Thomas-Fei~mi-Streukurve, die zur Be- 
rechnung der Fc verwendet  worden war, eine andere 
Gestalt ha t te  als die tats~chliche Streukurve. Zur Kl~rung 
dieser Frage wurde die experimentel le Streukurve des Sn 
aufgestellt. Die auf Weissenberg-Aufnahmen mi t  Mo Ka-  
Strahlung beobachte ten 40 Interferenzen der Zone [001], 
zu denen das Sn beitr~gt, wurden fund  300real auf ver- 
schieden stark bel ichteten Aufnahmen photometr ier t ,  so 
dass jeder Reflex im Durchsehni t t  7real gemessen wurde 
(weitere experimentel le  Einzelhei ten s. Baur (1956). Die 
Intensi t~ten warden  auf Absorption und  sekundfixe 
Ex t ink t ion  korrigiort. Aus den Fo wurde die Streukurve 
des Sn, unter  der Annahme  des Sauerstoffparameters 
x = 0,307 und  bei Verwendung der O2--Streuwerte aus 
den Internationalen Tabellen, berechnet.  Die einzelnen 
Punk te  s t reuten nur  wenig urn die durch sic gelegte 
Kurve.  Die Abweichung v o n d e r  Thomas-Fermi -Kurve  
liegt ausserhalb der Fehlorgrenzen. Dagegen s t immt  die 
Kurve gut iiberein mi t  der Sn-Streukurve, die Pauling & 
Sherman (1932) berechnet  haben. Die Beriieksichtigung 
der anomalen Dispersion bei der Berechnung der Inten-  
s i t , t en  (Dauben & Templeton,  1955) ~tndert nichts an 
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den angegebenen Werten,  da diese Korrekt ion prakt isch 
von 0 unabh~ngig ist. 

Tabelle 1 

Streuwerte des Sn: 
(sin 0)/~L Thomas- experimentell Pauling- 

(A -t) Fermi aus SnO 2 Sherman 

o,o 50,0 - -  50,00' 
0,1 45,7 - -  44,90 
0,2 39,5 37,0 38,29 
0,3 33,8 31,4 32,15 
0,4 28,7 27,0 27,32 
0,5 25,6 24,6 24,39 
0,6 22,9 23,2 22,7 s 
0,7 20,6 21,9 21,57 
0,8 18,5 19,9 20,2~ 
0,9 16,6 18,4 18,60 
1,0 15,1 16,9 16,87 
1,1 13,7 15,4 15,0 s 
1,2 12,7 13,4 13,30 
1,3 - -  11,6 11,8 9 

L i t e r a t u r v e r z e i c h n i s  

BAUR, W. H. (1956). Acta Cryst. 9, 515. 
DAD-BEN, C. l=L & TEMPLETON, D. H. (1955). Acta Cryst. 

8, 841. 
Internationale Tabellen zur Bestimmung yon Kristall- 

strukturen, (1935}. Berlin:  Borntr~ger. 
P A u ~ o ,  L. & SHERMAN, J.  (1932). Z. Kristallogr. 81, 1. 

Acta Cryst. (1956). 9, 538 

Prel iminary  study of a h igh- temperature  phase in cuprous chloride. B y  M. R.  LORENZ and J. S. 
PRE~ER, General Electric Research Laboratory, Schenectady, New York, U . S . A .  

(Received 24 

Phase transit ions at elevated temperatures  have been 
reported for cuprous b romide  (Krug & Sieg, 1952; 
Hoshino, 1952) and  cuprous iodide (Krug & Sieg, 1952; 
Miyake, Hoshino & Takenaka,  195.2), but  we could find 
no reference in the  l i terature to a phase transit ion in 
cuprous chloride. The bromide and iodide are tr imorphous.  
The low-temperature or 7 modification has the  cubic 
zineblende structure. At in termediate  temperatures  the  
stable form is the fl form, which has a hexagonal wurtzite 
structure. At  high temperatures  the a form has a cubic 
structure. The transi t ion temperatures  are 385 and 470 ° C. 
for CuBr (Hoshino, 1952) and 369 and 407 ° C. for CuI 
(Miyake et al., 1952). At  room tempera ture  CuC1 also has 
a cubic zincblende structure wi th  a lattice constant  
a = 5.4057 A (Vegard & Skofteland, 1942). 

While observing a small crystal of CuC1 mounted  in 
a furnace placed on the  stage of a polarizing microscope, 
we noticed tha t  the  crystal became birefringent at  407 ° C. 
and remained so up to its melt ing point. A powder dif- 
fraction pa t te rn  was taken  with a Unicam 19 cm. high- 

February 1956) 

tempera ture  camera, using Cu K a  radiation. The CuC1 
powder was contained in an evacuated pyrex capillary. 
The diffraction pat tern,  t aken  at  a t empera ture  of about  
410 ° C., consisted of eight lines which could be indexed 
in a hexagonal  unit  cell wi th  a = 3.91, c ---- 6-42 A, and  
c/a = 1.64. The interplanar  spacings, observed relative 
intensities and indices of the diffraction lines are given 
below. • 

gelativo 
d (A) intensity hkl 

3.395 10 100 
3-208 8 002 
2.997 1 101 
2-334 3 102 
1.953 8 110 
1-805 7 103 
1.668 5 112 
1.639 2 201 

This diffraction pat tern,  the  unit-cell dimensions and  
axial ratio would indicate tha t  CuC1, like the  other  two 
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halides, also can exist in a fl modif icat ion wi th  a wur tz i te  
s t ruc ture  above 407 ° C. The in tens i ty  of the  101 line, 
however,  is much  smaller t han  one would expect  for the 
wur tz i te  s t ructure.  This h igh- tempera ture  phase of CuC1 
is being s tudied further .  

We could observe no fur ther  phase t ransi t ion to a cubic 
form in CuC1 as is found in the  other  two halides. 
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In  connect ion wi th  the  very  high specific rotat ions ob- 
served for acid solutions of cyst ine (Toennies, Lavine  & 
Benne t t ,  1936), we have  found it desirable to s tudy  the 
solid-state s t ructure  of cystine and  two of its salts, 
namely ,  the  hydrochlor ide  and  hydrobromide .  Fur ther -  
more,  the  configurat ion of the  cyst inyl  group is of im- 
por tance  in prote in  s t ructure .  

We have grown single crystals of T,-cystine, L-cystine 
hydrochlor ide  and  L-eystine hydrobromide  sat isfactory 
for X- ray  s t ructure  de terminat ion .  Unit-cell  parameters  
have been measured  f rom the appropr ia te  oscillation or 
Weissenberg photographs,  using Cu Kc~ radiat ion.  Den- 
sity (D) and  number  of molecules per un i t  cell (Z) as 
well as the  space group (or probable space group) have  
also been determined.  The results follow. 

T.-Cystine: 

a 0 = 5.42, c o = 56.08 A; 7 = 120° • 

Space group:  P6122 (or P6522). 
Do: 1.677 g.em.-a;  De: 1.679 g.em. -a. 
Z :  6. 

L-Cystine hydrochlor ide:  

a o - -  18.61, b o - -  5.25, c o = 7.23 A; fl = 103.6 ° . 

Space group:  C2, probable.  
Do: 1.520 g.cm.-3; De: 1.515 g.cm. -3. 
Z :  2. 

L-Cystine hydrobromide  : 

a 0 = 17-85, b 0 ---- 5.35, c o ---- 7.48 A .  

Space group : P2z22 z. 
Do: 1.870 g.cm.-a;  De: 1"869 g.cm. -3. 
Z :  2. 

The space group we find for L-eystine is the  same as 
tha t  repor ted  by Bernal  (1931), and his a 0, after  convert-  
ing to the  same units,  agrees very  well wi th  ours. On 
the  other  hand  his c o is 3" 1% greater  t han  ours. 

For  T,-cystine hydrochlor ide  the X- ray  ext inct ions in- 
dicate C2/m, C2 or Cm. Since the general  positions in 
these space groups are at  least fourfold, the molecules 
mus t  lie in special positions. I t  seems unl ikely t ha t  the  
molecules can have  s y m m e t r y  m or 2/m but  m a y  have 2. 
I t  has, therefore,  been assumed t ha t  the space group is C2. 
This is the  same as tha t  found for N,N'-diglycyl-L-cystine 
d ihydra te  (Yakel & Hughes ,  1952). 

I n t eg ra t ed  in tens i ty  da ta  for two-dimensional  projec- 
t ions have  been collected and work is in progress on 
these s tructures.  
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Uber  die Kr i s ta l l s t ruk tur  des NaSbF6 liegt eine Ver- 
5ffentl ichung von Schrewelius (1938) vor, mi t  der sich 
der vorl iegende St rukturvorschlag  mi t  Ausnahme der 
Posi t ionen fiir die F luora tome deckt.  Die kubische 
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Elementarzel le  ist 8,184±0,005 A gross, Schrewelius 
fand 8,18 A, und  es werden nur  Reflexe beobachtet ,  die 
einem f l~chenzentr ier ten kubischen Gitter  entsprechen.  
Dies ffihrt dazu, die Na- und  Sb-Atome wie die Atome 
im NaC1-Gitter anzuordnen,  und  nach eigenen Berech- 
nungen  zeigt eine zweidimensionale Fourier-Synthese ,  
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