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Fig. 3. Pa t t e r son  project ion on 010. 

r ec ip roca l - l a t t i ce  sec t ion  t h e  o r i e n t a t i o n  of i t s  t r a n s f o r m .  
N o r m a l i z a t i o n  of t h e  o b s e r v e d  in t ens i t i e s  w i t h  r e spec t  to  

t h e  s q u a r e  of t h e  F o u r i e r  t r a n s f o r m  of s u c h  a g r o u p  m i g h t  
a l low i t s  a p p r o x i m a t e  l o c a t i o n  in t h e  u n i t  cell b y  m e a n s  
of  t h e  m o d i f i e d  P a t t e r s o n  f u n c t i o n .  

I t  m a y  be  p o i n t e d  o u t  t h a t  i t  is a n  i m p o r t a n t  a d v a n t a g e  
of t h e  a b o v e  m e t h o d  t h a t  a k n o w l e d g e  of t h e  a b s o l u t e  
scale  is n o t  r e q u i r e d ,  a l t h o u g h ,  i n c i d e n t a l l y  t h e  p o s s i b i l i t y  
of p u t t i n g  t h e  .F(S) ' s  on  a b s o l u t e  scale  is c l ea r ly  i m p l i e d  
in  t h i s  m e t h o d .  

I t  is also poss ib le  to  use  a n  a r t i f ic ia l  t e m p e r a t u r e  f a c t o r  
w h i c h  wil l  r e d u c e  b o t h  t h e  ef fec ts  of series t e r m i n a t i o n  
a n d  of e r ro rs  in  t h e  coef f ic ien ts  w i t h o u t  a n  a p p r e c i a b l e  
loss of de t a i l  s ince  t h e  i n t e r m o l e c u l a r  v e c t o r s  a re  l a rge  
a n d  t h e i r  n u m b e r  is sma l l .  

W e  are  i n d e b t e d  to  P ro f .  A. L.  P a t t e r s o n  for  ca re fu l  
r e a d i n g  of t h e  m a n u s c r i p t  a n d  he lp fu l  c r i t i c i sm.  
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A t o m i c  scatterint~, f a c t o r s  for  w o l f r a m .  B y  E D G ~  L. miCrofORm, Applied Mathematics Department, Elec- 
tro Data Division of Burroughs, Pasadena, California, U.S.A. 

(Received 11 

I n t e g r a t i o n  of t n e  s e l f cons i s t en t  w a v e  f ie ld of w o l f r a m ,  
c o m p u t e d  on  t h e  M . I . T .  a n a l o g  c o m p u t e r  in  1936 

T a b l e  1. Atomic scattering factors for wolfram 

Selfconsistent field wi thou t  exchange 
(Z ---- 74, 14 shells) 

cm. 10 -8 
sin 0/A 0.00 0.02 0.04 0.06 0.08 

0.0 74.00 73.77 73.04 71.92 70.59 
0.1 69.07 67.56 66-04 64.52 63.05 
0.2 61.58 60.14 58.72 57.33 55.95 
0.3 54-59 53.27 51.97 50.71 49.47 
0.4 48.27 47.12 45.99 44.91 43.86 
0.5 42.83 41.83 40.89 39.93 39.05 
0.6 38.12 37.28 36.43 35.62 34.83 
0.7 34.06 33.30 32-56 31.87 31.14 
0.8 30.46 29.82 29.19 28.56 27.95 
0.9 27.36 26-79 26.24 25.69 25.18 
1.0 24.68 24.20 23.73 23.32 22.87 
1.1 22.45 22.05 21.70 21.32 20.98 
1.2 20.62 20.30 20.00 19.69 19.41 
1.3 19.15 18.88 18.63 18.38 18.14 
1.4 17.91 17.70 17.49 17.28 17.09 
1.5 16-91 16.71 16.57 16.40 16.22 
1.6 16-07 15.93 15.78 15.63 15.48 
1.7 15.36 15.23 15.09 14.98 14.84 
1.8 14.73 . . . .  

July 1958) 

( M a n n i n g  & M i l l m a n ,  1936), ha s  n o w  b e e n  ca r r i ed  o u t  
b y  a gene ra l  w a v e  f ie ld  i n t e g r a t i o n  r o u t i n e  p r o g r a m m e d  
for  a fas t  n e w  fer r i t e  core  s to r age  c o m p u t e r ,  t h e  B u r r o u g h s  
t y p e  220. T h e  a l g o r i t h m s  u t i l i z ed  are  t h e  s a m e  as  se t  
o u t  in  a p r e v i o u s  p a p e r  d e s c r i b i n g  t h e  c o m p u t a t i o n  of  
a t o m i c  f o r m  f ac to r s  for  t h e  m o n o v a ] e n t  m o l y b d e n u m  
ion  on  t h e  B u r r o u g h s  t y p e  205 m a c h i n e  ( E i c h h o r n ,  1957). 
T h e  s a m e  f ine m e s h  in a = s in  0/A was  a p p l i e d .  T h e  
r e su l t s  a re  s h o w n  in Tab l e  1. 

T h e  p r e s e n t  c u r v e  (ELF_,) w a s  c o m p a r e d  to  t h e  sca t -  
t e r i n g  c u r v e  of  w o l f r a m  l i s ted  in  t h e  o r ig ina l  e d i t i o n  of 
t h e  I n t e r n a t i o n a l e  Tabe l l en ,  p a r t  I I  (TF) a n d  d e r i v e d  
f r o m  a T h o m a s - F e r m i  m o d e l .  T h e  c o m p a r i s o n  w a s  t h e n  

e x t e n d e d  to  t h e  s c a t t e r i n g  v a l u e s  o b t a i n e d  for  w o l f r a m  
b y  a p p l i c a t i o n  of t h e  s a m e  m o d e l  t a k i n g  in to  a c c o u n t  
sp in  e n e r g y  e x c h a n g e  (TFD), w h i c h  h a v e  b e e n  l i s t ed  
r e c e n t l y  ( T h o m a s  & U m e d a ,  1957). 

T h e  TF c u r v e  is lower  t h a n  t h e  ELm c u r v e  w i t h  a 
m a x i m u m  d i s c r e p a n c y  of a l m o s t  6% u p  to  a - - - -0 .85 ;  
t h e  t w o  c u r v e s  t h e n  i n t e r s e c t  a n d  t h e  T-F c u r v e  is t h e n  
a b o v e  t h e  ELm curve ,  w i t h  a m a x i m u m  d i f f e r ence  of  
a p p r o x i m a t e l y  4 %. T h a t  is to  say  t h a t  t h e  ELm c u r v e  
a p p e a r s  t o  be  a ' s h a r p e n e d '  ve r s i on  of  t h e  TF c u r v e .  
T h e  TFD c u r v e  ha s  t h e  s a m e  q u a l i t a t i v e  d e v i a t i o n s  f r o m  
t h e  n e w  s c a t t e r i n g  cu rve ,  b u t  t h e  p e r c e n t w i s e  d i sc rep-  
anc ies  a re  m u c h  less, a n d  in s o m e  p o i n t s  p r o b a b l y  n o t  
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significant. The intersection point of the T E D  and E L E  
curves is also at  a lower a value, a = 0-65. Maximum 
discrepancies are of the order of 1%. 

The computation of Table 1 took 1 hour and 53 
minutes for the 14 shells of the element W, comprising 
91 integrations of each shell. 
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Krista l lographische  Daten fiir Hexahel icen,  C26H~6. Von THEe HA~,  Mineralogisches Institut der Uni- 
versit~t, Franlcfurt/Main, Deutschland 

Eingegangen am 22. Ju l i  1958 

Hexahelieen (C2sH16----C4n÷2H2n+4 fiir n ---~ 6) besteht aus 
6 Benzolkernen, die eine Helix bilden mi t  gerade einer 
vollen Drehung und einer GanghShe yon weniger als der 
Dicke eines aromatischen Molekiils. Es gibt zwei optische 
Isomere, entsprechend dem Drehungssinn der Sehraube. 
Diese Nicht-Planari t~t  aromatischer Molekiile auf Grund 
yon 'Intramolecular overcrowding' (Newman & Mitarb., 
1940, 1947, 1948, 1956; Bell & Waring, 1949; Harnik  
et al., 1954) (d.h. Ann~herung nicht gebundener C Atome 
auf 3,0 A und weniger) ist bereits fiir Verbindungen mit  
niedrigerer Anzahl der Benzolkerne n strukturell bekannt,  
namlich bei 3:4 Benzphenanthren (C18H1~, n - ~  4) 
(Herbstein & Schmidt, 1954a) und 3 :4 -5 :6  Dibenz- 
phenanthren (C22H14, n----5) (Mclntosh, Robertson & 
Vand, 1952) sowie bei Tetrabenznaphthalin (C2sHle, 
n----6) (Herbstein & Schmidt, 1954b), einem Isomeren 
des I-Iexahelicens. Trotz der Verbiegung der Molekiile 
wurde eine starke ~lL----------------~ichkeit in Bindungslangen und 
-winkeln mit  ebenen aromatischen Verbindungen ge- 
funden. Dementsprechend w~ixe beim I-Iexahelicen eine 
genaue Kenn~nis der Molekiilstruktur und ein Vergleich 
mit  dem ebenen Coronen (C24H19) (Robertson & White, 
1945) yon Interesse, insbesondere wegen der ausge- 
zeichneten Zahl n ---- 6. 

Die Substanz wurde yon Herrn Dr M. S. Newman 
(Ohio State University, Columbus, Ohio, U.S.A.) her- 
gestellt (Newman & Lednicer, 1956) und uns durch 
I-Ierrn Prof. Dr A. Magnus (Physikalisch-chemisches In- 
s t i tut  der Universit/it  Frankfur t  am Main) zug/%nglich 
gemacht. Die Kristalle sind feine Bl~ttchen nach (001) 
mit  einer guten Spaltbarkeit  parallel der a-Achse. Sic 
sind oft verbogen und verwachsen und ausserordentlich 
sprSde. Sic zeigen ein sehr geringes Streuverm5gen fiir 
RSntgenstrahlen. Mittels Dreh-Weissenberg- und Pre- 
cession-Aufnahmen (CuKa-Strahlung,  ~----1,5418 /~) 

wurden die rhombische Symmetric und die AuslSschung- 
en eharakteristisch fiir die nieht zentrosymmetrische 
Raumgruppe P212121 festgestellt. Die Achsen sind: 

a---- 7,48±0,02° b ---- 12,99-V0,04, c---- 17,88-}-0,04 A. 

Dichte gemessen: 1,268 g.cm. -3. Dichte berechnet: 
1,256 g.cm. -3 mit  4 Molekiilen pro Zelle, die also in der 
allgemeinen Punktlage vorliegen miissen. I)as Achsen- 
verh~ltnis b:a = 1,74 ist nahe dem Wert  fiir ein ortho- 
hexagonales Gitter, 1,73. 

Das optische DrehungsvermSgen der Substanz ist 
ausserordentlich hoeh. Newman & Lednicer (1956) fan- 
den fiir a~  3640 ° und 3707 ° fiir die (--)- bzw. die (-p) 
Forln.  

Mein Dank gilt der Deutschen Forschungsgemeinschaft 
fiir die Bereitstellung von Apparaten. 
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Z u r  Struktur des Kupfernitrates Cu(NOs)2 .1 ,5  H20.  Von K. DOaN~ERGER-SC~F und JANUSZ LE~E- 
JEWICZ, Arbeitsstelle fi£r Kristallstrukturanalyse der Deutschen Akademie der Wissenschaften zu Berlin, Berlin- 
Adlershof, A n  der Rudower Chaussee, Deutschland 

(Eingegangen am 16. Ju l i  1958) 

Die Struktur des Kupfernitrates Cu(N03)2.1,5H90 wurde bindung in organischen Hydra ten  untersucht.  Aus einer 
in Zusammenhang mit  dem Problem der Wasserstoff- Kupfernitratl6sung wurden durch langsames Abkiihlen 


