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Auf Grund von mi t  Cu K-St rah lung  angefer t igten Weis- 
senberg-Aufnahmen der reziproken Netzebenen hOl, hl l  
und hlcO wurden  Gi t te rkons tan ten  und  Raumgruppe  von 
Phosphophyl l i t  (Hagendorf /Bayern)  bes t immt.  Die An- 
gaben yon  Wolfe (1940) konn ten  best~ttigt werden:  

P21/c; a o = 10,23, b 0 = 5,08, c o = 10,49 A ; 
f l=120  ° 15'; Z = 2 .  

Der morphologische Aspekt  befindet  sich in guter  Uber- 
e ins t immung mi t  der rSntgenographisch ermi t te l ten  
Raumgruppe  (Kleber, 1935, 1953). 

Die Pa t te rsonpro jek t ion  P(u, w) wurde aus 84 hO1- 
Reflexen mi t  Hilfe yon  Beevers-Lipson-Streifen mi t  der 
Genauigkei t  von 1/60 der Zellkante berechnet.  Durch 
Auswertung dieser Projekt ion  konnten  die Posi t ionen der 
schweren Atome Zn, Fe und  P festgelegt werden. Aus 
der Differenzsynthese (~o 0 - ~Fe.Zn,P) der (x, z)-Projektion 
wurden die Lagen der Sauerstoffatome und  Wasser- 
molekiile en tnommen und durch Berechnung und Aus- 
wer tung der Elekt ronendichteprojekt ion  ~(x, z) verfei- 
ner t  (Fig. 1). Der hierftir berechnete R-Fak to r  betri~gt 
0,20. 

Es wurden zun~chst  die y -Paramete r  un ter  Beriick- 
siehtigung der Koordinat ionspolyeder  indirekt  berechnet  
und  durch Uberpr i i fung der Abst/~nde kontroll iert .  Die 
endgtil t igen Atomparamete r  sind in folgender Tabelle 
zusammengestel l t :  

x y z 
Fe 0,000 0,00 0,000 
Zn 0,500 0,78 0,148 
P 0,317 0,21 0,000 
OI 0,159 0,34 0,467 
OII 0,344 0,50 0,019 
Oni 0,333 0,46 0,390 
Oiv 0,415 0,39 0,155 
H20 x 0,002 0,33 0,129 
H2OII 0,183 0,17 0,188 
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Fig. 2. Phosphophyllit-Struktur [Projektion auf (010)]. 

Der gewolmene Strukturvorschlag in der (x, z)-Projek- 
t ion ist  in Fig. 2 schematisch dargestell t .  Die Fe-Atome 
sind oktaedrisch yon 4 in einer Ebene liegenden H20- 
Molekiilen und zwei O-Atomen umgeben.  Die Zn-Atome 
sind verzerr t - te traedrisch yon 4 O-Atomen koordiniert .  
Diese O-Atome gehSren 4 verschiedenen [PO4]-Tetraedern 
a n .  

Auf Grund des angegebenen Strukturbi ldes  kSnnen die 
am Phosphophyl l i t  beobachteten Spal tbarkei ten parallel 
(100) und (102) plausibel gedeutet  werden:  Bei der 
Spal tung nach (100) miissen lediglich Bindungen zwischen 
Fe  und O, bei der Spal tung nach (102) Bindungen  zwi- 
schen Zn und O ge t rennt  werden. 
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Fig. 1. Elektronendichteprojektion ~(x, z). 


