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Table  1. Atomic scattering factors calculated 

X is sin 0/2 in 

X 0.000 0.025 0.050 0.075 0.100 0.125 0.150 

Na + 10.00 9.91 9-66 9.26 8.74 8-13 7.46 
Na 11.00 10.56 9.81 9.23 8.71 8.11 7.45 
Mg 2+ 10.00 9-93 9-74 9.43 9.02 8.52 7.97 
Mg 12.00 11-48 10.42 9.55 8.95 8-45 7.93 
A13+ 10.00 9.95 9.80 9-55 9.22 8.81 8.35 
Al 13.00 12.47 11.27 10.11 9.27 8.69 8-23 
Si ~+ 10.00 9.96 9.83 9"63 9.36 9.02 8.63 
Si 14.00 13.51 12.26 10.89 9.77 9.20 8.47 
P 15-00 14.53 13.31 11.82 10.47 9-46 8.77 
S 16.00 15.56 14.38 12.84 11.34 10.10 9.19 
S 2- 18.00 17-26 15.37 13.10 11-13 9.74 8.88 
C1 17.00 16.58 15.46 13-92 12.31 10.88 9.76 
Cl- 18.00 17.48 16.07 14.22 12.35 10.77 9.60 
A 18.00 17-61  16.54 15.02 13.35 11.78 10.47 
K + 18.00 17.70 16.85 15.60 14.15 12-68 11.35 
Ca °-+ 18.00 17.76 17.07 16.03 14.78 13.45 12.15 

by the use of Slater atomic wave functions 

atomic units 

0.175 0.200 0.250 0.300 0-400 0.500 0.600 0.700 0-800 

6.77 6.08 4.80 3.76 2.40 1.77 1.50 1.37 1.28 
6.77 6.08 4.81 3.76 2.40 1.77 1.50 1.37 1.27 
7.38 6.77 5-58 4.52 2.96 2.09 1.66 1.45 1.34 
7.36 6.77 5.59 4.53 2.96 2.09 1.66 1-45 1.34 
7.84 7.31 6.23 5.21 3.55 2.49 1-89 1.58 1-41 
7.77 7.28 6.24 5.23 3.57 2.49 1.90 1.58 1.41 
8.20 7.74 6.77 5.81 4.14 2.94 2.19 1.76 1.52 
8.04 7.63 6.75 5.84 4.17 2.96 2.20 1.77 1.52 
8.27 7.88 7.13 6.33 4.75 3.46 2.57 2-01 1.67 
8.55 8.10 7.40 6.72 5.27 3.96 2.98 2.30 1.87 
8.37 8.03 7-43 6.71 5-26 3-95 2-96 2.29 1.86 
8-94 8.36 7.60 7.00 5.72 4.45 3.41 2.64 2.11 
8.80 8.27 7.59 7 - 0 1  5.73 4.45 3.40 2.63 2.11 
9.46 8.72 7.80 7.21 6.09 4.91 3.84 3.00 2.39 

10.22 9.32 8.13 7.41 6.38 5.31 4.27 3.39 2.70 
10.99 10 .01  8.57 7.68 6.60 5-56 4.64 3.77 3.04 

et al. give the  d a t a  for n e u t r a l  calc ium.)  F o r  h igher  
sin 0/). t h e  d i f ferences  are  s o m e w h a t  la rger  b u t  do n o t  
e x c e e d  4 ~/o. The  posi t ions  of m a x i m u m  dif ference ,  which  
a re  ou t  of t he  r ange  of Cu Kc~ rad ia t ion ,  g r adua l ly  st,ifC 
t o w a r d s  larger  sin 0/)~ as t he  a t o m i c  n u m b e r  increases.  

(b) Na ,  Mg ~+ a n d  S ia+ . - -The  m a x i m u m  di f fe rence  is 
5 % for N a  a n d  decreases  as t he  a t o m i c  n u m b e r  increases.  
T h e  posi t ions of m a x i m u m  di f fe rence  are  now in t he  r ange  
of Cu K a  r a d i a t i o n  a n d  aga in  g r a d u a l l y  shif t  t o w a r d s  
larger  sin 0/~t w i t h  increas ing  a t o m i c  n u m b e r .  

(c) A18+.--The m a x i m u m  dif ference  is s o m e w h a t  larger  
(7%). This  can  be a c e o t m t e d  for b y  the  fac t  t h a t  in t he  
e l ec t ron  d i s t r ibu t ion  for A13+ used  by  Berghuis  et al., 
e x c h a n g e  has  been  neg lec ted .  (Compare  for ins tance  the  
old J a m e s - B r i n d l e y  va lues  for Na  (Har t ree )  in Interna- 
tionale Tabellen (1935) a n d  the  revised  ones ( H a r t r e e -  
Foek)  of Berghuis  et al.) 

(d) P a n d  S . - - N o  d a t a  are  g iven by  Berghu i s  et al. 
T h e  di f ferences  b e t w e e n  our  va lues  a n d  the  self-con- 
s is tent- f ie ld  resul ts  for Na  to Si 4+ on the  one h a n d  a n d  for 
CI- to Ca e+ on the  o ther ,  suggest  t h a t  for P a n d  S the  

d i f ferences  would  be small  for lower sin 0/), a n d  less t h a n  
4 % for h igher  sin 0/),. 

The  a u t h o r s  wish to express  the i r  t h a n k s  to  Dr  R.  
M c W e e n y  for his in te res t  a n d  e n c o u r a g e m e n t ,  to Professor  
E.  G. Cox for t he  o p p o r t u n i t y  of w o r k  in his D e p a r t m e n t ,  
a n d  to  t h e  o the r  m e m b e r s  of his l a b o r a t o r y  for helpful  
conversa t ions .  One of t he  a u t h o r s  (Y. T.) t h a n k s  Messrs 
I m p e r i a l  Chemical  I n d u s t r i e s  L t d  for f inancia l  suppor t ,  
a n d  the  o the r  (C. H. S.), t he  R a m s a y  Memoria l  T r u s t  for  
a fel lowship.  
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Z u r  K r i s t a l l o g r a p h i e  e i n ig e r  O r g a n o p h o s p h a t e .  Von F. HIA~m und J.A. CAKAJDOV£, Abteilung fiir 
anorganische Chemie des Chemischen Instituts an der Slowakischen A kademie der Wissenschaften, Bratislava, Tschecho- 
slowalcei 

(Eingegangen am 19. September 195]) 

Wi r  h a b e n  S t ruk tu rve r~ inderungon ,  die d u r c h  die Sub- 
s t i t u t i o n  des Sauers tof fs  d u r c h  ein S c h w e f e l a t o m  verur -  
s a c h t  werden ,  bei don V e r b i n d u n g e n  v o m  T y p  

(OC6H4NO2)~P-SR, (0C6H4NO~)2P-OR 
ff H 
O O 

~ m ( 1  (OC6H4NO2)~P-OR (R = CHI 3, C~I.Is) 
II 
s 

u n t e r s u c h t .  Bei  d iesen V e r b i n d u n g e n  ist a u c h  ihre biolo- 
g ische W i r k u n g  b e k a n n t .  Die vorl~iufigen R e s u l t a t e  s ind 
in Tabel le  1 z u s a m m e n g e s t e l l t .  Aus  D r e h a u f n a h m e n  
(Ka l ib ra t ion  mi t  A1, C u K a  = 1538,7 A) u n d  Priizessions- 
a u f n a h m e n  w u r d e n  die G i t t e r k o n s t a n t e n  e r m i t t e l t .  Die 

Untersuchung der systematischen AuslSsehungen wurde 
auf Pr~izessions- und Weissenbergaufnahmen bei Re- 
flexionen veto Typ h/c0, hOl und Okl durehgeffihrt. Die 
Messwerte fiir die Diehte ~exp. wurden mit I-Iilfe der 
Schwebemethode erhalten. Die nadelfSrmigen O-aethyl- 
und S-aethyl-O,O-di-(p-nitrophenyl)-Phosphate existie- 
ren nur in der Form yon Zwillingskristallen. Die Zwil- 
lingsfl~che ist (100). 

Aus der Tabelle Iist der Einfluss der Substitution des 
Sauerstoffs durch eine Sehwefelatom ersiehtlich. Wenn 
diese Substitution in der Aethoxy-Gruppe eintritt, ~ndert 
sich die Symmetrie der Struktur nicht, und die Gitter- 
konstanten ~indern sich nur sehr wenig. Die Substitution 
des am Phosphoratom liegenden Sauerstoffatoms durch 
ein Schwefelatom jedoeh, sowie auch die Substitution in 
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Substanz und Formel 

O-~thyl-di- (p-nitrophenyl)-phosphat 
(OC6H4NO2)2P-0C2H5 

!l 
O 

S-~thyl-O,O-di- (p-nitrophenyl)-thio-phosphat 
(OC6H4NO2)2P-SC2H5 

H 
O 

O-athyl-O,O-di- (p-nitrophenyl)-thio-phosphat 
(OC6H4NO2)2P-OC2H5 

II 
S 

O-methyl-O,O-di-(p-nitrophenyl)-thio-phosphat 
(0C6H4NO2)2P-0CH 3 

It 
S 

S H O A T  C O M M U N I C A T I O N S  

Tabel le  1 

Git terkonstanten 

a---- 16,36, b---- 11,88, c---- 8,05 A 
fl ---- 92 ° 18' 

Raum- @exp. @ber. 
gruppe (g.cm. -a) (g.cm. -3) Z 

P21/C 1,54 1,58 4 

a -~  16,94, b---- 11,85, c = 8,06 A P21/C 
= 95 ° 26" 

a = 7,16, b = 13,05, c = 12,54 A P1 oder 
a - -  127 °27", fl = 87 ° 54', }, = 104 ° 14' P1 

1,55 1,60 4 

a---- 10,50, b : 22 ,22 ,  c ---- 7,25 A 
fl = 101 ° 12' 

1,53 1,55 2 

P2,/C 1,49 1,49 4 

a ---- 14,47, b : 16,06, c : 7,92 A P1 oder 
a -- 71 ° 50', fl ~- 76 ° 45', ? ---- 95 ° 21' P1  

S-methyl-O,O-di- (p-nitrophenyl)-thio-phosphat 1,48 
(OC6H4NO2)2P-SCH 3 

II 
O 

@exp. ---- experimentelle Messwerte fiir die Dichte; @ber. = berechnete Werte fib" die Dichte. 
Z ----- Zahl der Molektile in der Elementarzelle. 

1,50 4 

der  A l k y l g r u p p e  s ind y o n  S y m m e t r i e v e r ~ n d e r u n g e n  be- 
glei te t .  Die ausff ihr l iche U n t e r s u c h t m g  dieser  Verbin-  
d u n g e n  wi rd  noeh  for tgese tz t .  

Wir  d a n k e n  d e m  F o r s c h u n g s i n s t i t u t  fill" ag rochemische  
Technologie  in B r a t i s l a v a - P r e d m e s t i e  fiir die f r eund l i che  
Ube r l a s sung  der  Kr i s t a l lp r~para te .  
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M e m b e r s h i p  o f  N a t i o n a l  C o m m i t t e e s  

The  fol lowing addenda h a v e  been  r e p o r t e d  to  t he  m e m -  
bersh ip  lists of N a t i o n a l  C o m m i t t e e s  for C r y s t a l l o g r a p h y  
wh ich  were  pub l i shed  in th is  j ou rna l  last  y e a r  (Acta 
Cryst. (1957), 10, 391, 719): 

Czechoslovakia 
J.  N o v i x  (Chai rman) ,  A. LiNEK (Secre tary) ,  F .  HANIC, 

J. KA~PAE, A. KOCIIANOVSK~, J. SEKANINA. 

Netherlands 
Add: R. WESTRIK, E.  H.  WIEBENGA, P. • .  DE WOLFF. 

F o u r t h  I n t e r n a t i o n a l  C o n g r e s s  
The  a u t h o r s  of pape r  7.14 a n d  7.44 a t  t he  above  Con- 
gress (Acta Cryst. 1957), 10, 798, 814) should r e a d :  

7.14 L. B~0,  M. PEREZ ~ODRIGUEZ, M. CUBERO ~5 E. 
MORENO. 

7.44. L. BR0, M. CUBERO & L. ROLDAN. 


