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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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Die Kristal lstruktur des Natr iumhexaf luoroant imonats  (V) .  Von GenTlER TEUFER,* Chemisches 
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(Eingegangen am 13. Mdrz 1956) 

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 

* Jetzt  an 2870 Blue Rock Road, Cincinnati 24, Ohio, U.S.A. 

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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dass sich die Fluora tome auf der Verbindungslinie Na-Sb  
befinden. Die SbF~-Baugruppe ist demnaeh  im NaSbF,  
wie der PtCl~-Komplex im K2PtC1 e angeordnet ;  die Lage 
der Kat ionen  i s t  natfirlich eine andere. Das Maximum 
der Ftuoratome entsp..richt einem Sb-F-Abs tand  yon 
1,78 /~, der in guter  Ubere ins t immung mi t  dem Sb-F- 
Abstand von 1,77 A ist, den Bode & Voss (1951) im 
KSbF 6 feststell ten; aus der Lfinge der a-Achse berechnet  
man  nach Subtrakt ion der Na- und F-Ionenradien einen 
Sb-F-Abs tand  von 1,782 ~.  Schrewelius verwendet  in 
seinem Strukturvorsehlag einen Sb-F-Abstand  von 1,95 i t  
und  beschreibt die 24 Fluoratome in der al lgemeinen 
Lage x, y, z, da mit  dem gr6sseren Sb-F-Abstand  die 
oben angeffihrte Stru_ktur nieht  m6glich ist. Dadurch 
geht  der fl~chenzentrierte Charakter der Elementarzelle 
verloren u n d e s  mfissen schwache Reflexe mit  gemischten 
Indices auftreten.  Derartige Reflexe werden jedoch nicht  
beobaehtet ,  was Schrewelius auf die geringe Intensit~tt der 
gemischten Reflexe zurfickffihrt; die M6glichkeit, dass 
die 24 Fluoratome statistiseh fiber eine 96-z~hlige fliichen- 
zentrierte Lage vertei l t  sind, wird dabei nicht  berfick- 
sichtigt. 

Die Anordnung der Atome erfolgt in der Raumgruppe  
.Fm3m-&h in folgenden Ptmkt lagen:  

4 S b  (a) 0 , 0 , 0 ;  
4 N a  (b) ½,½,½; 

2 4 F  (e) x, 0,0,  mi t  x---- 0,217. 

Die Exponen ten  B im Temperaturfaktor  fiir die einzelnen 
Atome, exp ( - -B sin 2 0/~2), lauten:  

B(Na) = B(F) = 2,7 /~2, B(Sb) = 1,35 A 2 . 

Unter  Berficksich~igung aller berechneten und experimen- 
tellen Strukturfaktoren erh~lt man  einen R-Weft  (re- 
liability index) yon 0 , 0 9 5 -  einer befriedigenden Uber- 
e ins t immung der berechneten und experimentel len Werte  
entsprechend.  

Aus dem Quotienten Molekulargewicht/Dichte (dr6ntg. = 
3,134 g.cm. -3) ergibt sich ein experimentel l  ermit te l tes  
Molvolumen von 82,6 cm. 3, w~hrend aus den Biltzschen 
Rauminkremen ten  (1934) 63,5 cm. 3 folgt. Diese Diskre- 
panz l~tsst sich in der Weise deuten,  dass die Fluoratome,  
die in der Position x, 0, 0 einen F -F -Abs t and  von 3,27 A 
zwischen benachbarten SbFe-Baugruppen aufweisen, sich 
durch die Schwingung bis zur gegenseitigen Berii_hrung 
n/ihern. Aus dem Temperaturfaktor  ftir die Fluora tome 
bereclmet man  nach Ar tmann  (1948) eine Schwingungs- 
ampli tude yon 0,26 A; demzufolge k6rmen sich die 
Fluoratome optimal bis auf 2,75 ~ n~hern. Im KSbF e 
betr~gt der (konstante) F -F -Abs t and  zwischen benach- 
ba t ten  SbFe-Baugruppen 2,78 /~, aus dem Fluorionen- 
radius berechnet  man  2,66 /~. 

Es ist nun yon Interesse, NaSbF 6 bei einer Tempera tur  
zu untersuchen, bei der die Schwingung der Fluora tome 
'eingesehlafen' ist. Dieser Effekt  liegt bei --40 ° C. vor. 
Man erh/ilt jedoch ein R6ntgendiagramm, das n ieht  mehr  
kubisch zu indizieren ist und bisher nicht  aufgekl~trt 
werden kormte. Es hat  den Anschein, dass die SbF e- 
Baugruppe, die nicht  genau oktaedrisch gebaut  ist, wie 
im KSbF 6 gefunden wurde, beim 'Einschlafen'  der 
Temperaturbewegung der Atome einen Modifikations- 
wechsel verursacht.  Bei Z immer tempera tur  erscheint  je- 
doch die SbFe-Baugruppe durch die Schwingung okta- 
edrisch gebaut  und bedingt  dadureh  die hoch-symme- 
trische Strul~tur des NaSbF 6. 
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N o t e s  a n d  N e w s  

Announcements and other iterr~ of crystallographic interest will be published under this heading at the discretion of the 
Editorial Board. Copy should be sent direct to the British Co-editor (R. C. Evans, Crystallographic Laboratory, 
Cavendish Laboratory, Cambridge, England). 

C a m b r i d g e  S u m m e r  S c h o o l  in Automatic  
C o m p u t i n g ,  1 9 5 6  

A Summer School in programme design for automat ic  
digital computing machines will be held in the Universi ty  
Mathematical  Laboratory at Cambridge, England,  during 
the period 17-28 September 1956. The course will give 
a basic training in the mathemat ica l  use of machines, 
dealing with the  processes employed and their  embodi- 
men t  in programmes which specify the operation in 
detail. Lectures and practical classes will be held in the 
design of programmes for the EDSAC, the machine which 
has been built  in the Laboratory.  I t  will be shown how 
the same principles may  be applied in designing pro- 
grammes for other machines. 

A detailed syllabus and form of application for ad- 
mission may  be obtained from G. F. Hickson, Secretary 
of the  Board of Extra-Mural Studies, Stuart  House, 

Cambridge, to whom the completed application form 
should be re turned not  later than  15 June  1956. 

Twinning in barium titanate crystals 
Errors occur in the above Short Communicat ion by 
E. A. D. White (Acta Cryst. (1955), 8, 845). The three 
calculated angles for the  acute-angled twins should read 
37 ° 52', 40 ° 00' and 38 ° 56' respectively. 

A note on the calculation of the absorption 
factors for single crystals  with  high ab- 
sorbing p o w e r  

An error occurs in the above Short Communicat ion by 
I). Grdenid (Acta Cryst. (1952), 5 ,283).  In  the  denomina-  
tor of the expression for A(4) the sine te rm should be 
sin ~0Jsin ~02. 


