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me ta l  a toms  is in  accordance  w i th  f indings  for a lumi-  
n i u m  r ich  a l loys  of t r a n s i t i o n  me ta l s  (Brown,  1959). 

E x a m i n a t i o n  of Tab le  4 shows t h a t  in  v e r y  few 
cases are the  differences in  i n t e r a tomic  d i s tances  
be tween  the  th ree  s t ruc tu res  large enough  to be 
s igni f icant .  H o w e v e r  a s ign i f icant  t r e n d  can be deduced  
f rom the  l is t  of m e a n  d i s tances  (Table 3), wh ich  shows 
t h a t  as t he  a tomic  n u m b e r  of the  t r a n s i t i o n  m e t a l  
a t o m  is r educed  on pass ing  f rom ~-CoZn to $-MnZn, 
t he  m e a n  rad i i  of al l  t he  a toms  in  the  s t ruc tu re  
increase.  I t  is of in te res t  t h a t  th i s  effect  is exh ib i t ed  
to  m u c h  the  same e x t e n t  b y  al l  t he  a toms  in t he  
s t ruc tu re  a n d  no t  p r inc ipa l ly  b y  the  t r a n s i t i o n  m e t a l  
a toms.  I t  m a y  be t a k e n  as evidence  t h a t  d-electrons 
f rom the  t r a n s i t i o n  m e t a l  a toms  pa r t i c i pa t e  no t  on ly  
in  bonds  w i t h  the i r  i m m e d i a t e  ne ighbours  b u t  con- 
t r i b u t e  to  the  bond ing  of t he  s t ruc tu re  as a whole.  
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on the  EDSAC.  I also acknowledge  m y  indeb t ednes s  
to  the  D e p a r t m e n t  of Scient if ic  and  I n d u s t r i a l  Re-  
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Die zur S t ruktm'bes t immung ben6tigten Betragsquadra te  
der S t ruktur faktoren  werden im allgemeinen aus Mes- 
sungen an Einkris ta l len gewonnen. In  manchen F~llen 
stehen jedoch keine Einkris tal le  zur Verfiigung. Man 
muss dann  polykristal l ines Material  verwenden. Da 
hierbei die Kristal l i te  gewisse Vorzugsorientierungen 
besitzen kSrmen, h/~ngt die in einer bes t immten Rich tung  
reflektierte Intensit/~t ausser yon der Kr is ta l l s t ruktur  
aueh yon der als Textur  bezeichneten Orientierungs- 
vertei lung der Kristal l i te  ab. Dariiber hinaus t re ten 
'Koinzidenzen'  symmetr isch ungleichwertiger Reflexe 
auf, so dass die entsprechenden St ruktur faktoren  nicht  
einzeln erhal ten werden k6nnen. Die dadurch bedingten 
Schwierigkeiten kSnnen jedoch durch quant i ta t ive  Be- 
rt icksichtigung der Orientierungsvertei lung der Kristal l i te  
t iberwunden werden. Je  nach der Ar t  der speziellen 
Textur  t re ten verschiedene Probleme in den Vorder- 
gTund. Die verh~ltnism/~ssig scharfen Texturen  liefern 
Reflexe, die denen der Einkris ta l le  ~hnlich sind, nur  sind 
sic durch die Textt~r verbreitert .  Um an solchen 'Kri- 
stallen'  Struktt~rfaktoren bes t immen zu k6nnen, ist es 
gtinstig, den Zusammenhang zwischen den texturbeding- 
ten Verbrei terungsfunkt ionen der einzeinen Reflexe 
quan t i t a t iv  zu beherrschen. Bei den verh~ltnism~ssig 
schwachen Texturen  dagegen sind die Reflexe so s tark  
verbreitert ,  dass sic vielfach ineinander tibergehen. Hier  

wird also das genannte  Problem der Koinzidenzen wich- 
rig. Wir  wollen im folgenden eine Methode zur rechne- 
rischen Behandlung dieser Probleme andeuten.  

Eine ausfiihrlichere Darstel lung ist an anderer  Stelle 
gegeben worden (Bunge, 1961b). 

Wie frfiher gezeigt wurde, l~sst sich die Orientierungs- 
vertei lung durch eine Vertei lungsfunkt ion C(D , t)) be- 
schreiben, die angibt,  fiir welchen Bruchtei l  des Gesamt- 
volumens der Probe die Kris ta l l r ichtung ~) mi t  der Rich- 
t lmg t) der Probe zusammenf~llt .  Die Rich tung  ~) ist also 
beztiglich der kristal lographischen Achsen festgelegt, die 
Rich tung  t) dagegen bezieht sich auf ein mi t  der Probe 
lest  verbundenes Koordinatensys tem.  Es ist Mar, dass 
diese Verte ihmgsfunkt ion beziiglich der Kris ta l l r iehtung 
t) der Symmetr ie  der betreffenden Kristal l i te  geniigen 
muss. Die Textm~verteilung kann  aber auch beziiglich 
der Probe und damit  also der Variablen t) eine best irmnte 
Symmetr ic  besitzen. Diese kann  beispielsweise bei Faser- 
t ex turen  die I4otationssyrnmetrie sein. Eine Fm~ktion 
einer Rieh tung  im Raum,  die der Symmetr ic  einer be- 
s t immten Punk t symmet r i eg ruppe  geniigt, kann  in eine 
Reihe naeh Kugelf l~ehenfunktionen entwiekelt  werden, 
die selbst die betreffende Synmaetrie besitzen (Meyer, 
1954; Laporte,  1948). Eine Funk t ion  yon  zwei solchen 
Variablen D und t) kann  in eine zweifache Reihe soleher 
Kugelfunkt ionen entwiekelt  werden. Im  Falle einer 



SHORT C O M M U N I C A T I O N S  613 

Texturver te i lung treten,  wie sich zeigen lasst (Bunge, 
1961a), nur  Produkte  von Kugel funkt ionen mi t  gleichem 
unteren  Index  auf. Die Texturver te i lungsfunkt ion kann  
also geschrieben werden 

co M R 
C(~, t ) )=  2 2 2 C~ rk~n(~))/c'[(~)) • (1) 

/ = 0  m = l  r = l  

Die k~n(~) und  k~r(t)) shad KugelfNiehenfunktionen der 
beiden Symmetr ien.  

:Die symmetriem~ssig gleichwertigen Reflexe {hlh~ha} 
eines Kristalls liegen auf einer Kugel  um den Ursprung 
des reziproken Raumes.  Hande l t  es sieh um ein poly- 
kristallines Material, ist die Belegungsdichte auf dieser 
Kugel  durch eine kontinuierl iche Verteflungsfunktion 
gegeben. Sie 1/isst sich zerlegen in einen yon der Kristall- 
s t ruktur  abh/~ngigen Fak tor  A(h,h2h3) (proportional der 
In tens i t a t  I des Einkristalls) und  eine yon der Textur  
abh/~ngige Funkt ion,  die man  aus der Funk t ion  G1. (1) 
erh/~It, wenn man  darin die kontinuierl ieh variable 
Kristal l r ichtung ~ speziell als ~ = {hlh2h3} w/~hlt. Die yon 
den {h,h2hz}-Reflexen herrfihrende In tens i ta tsver te i lung 
im reziproken R a u m  einer polykristal l inen Probe I, 
kann  somit, im Gegensatz zur Intensit/~t I des Ein- 
kristalls, geschrieben werden 

l{a~h~ha} ( t) ) = A (h~h2h a)c(h~h2h3, t) ) • (2) 

Einsetzen yon G1. (1) in (2) ergibt 

co R 

Iihlh2h3}(~) =A(h~h~h3) ,~, .~, F[(h~heh3)k'~ (t)) (3) 
mi t  l=0 r=l 

M 
F[= Z C~l'rk?(hJ~2h3). (4) 

m = l  

Die _F[ k6nnen aus der gemessenen Funk t ion  / be- 
rechnet  werden. K e n n t  man  sie fiir eine hinreichende 
Anzahl  verschiedener {hlh2h3}-Tripel , so kann  man  durch 
Aufl6sung der G1. (4) die Koeffizienten C~n/r berechnen. 
] )ami t  ergeben sich darm ebenfalls nach G1. (4) die F~ 
fiir andere Werte  {hlh2ha} , und nach G1. (3) ha t  man  
dami t  die texturabh~ngige Verbrei terung ffir andere 
Reflexe. ])urch den Reihenansatz  G1. (3) und die Be- 
ziehung zwischen den Koeffizienten G1. (4) ist also der 
Zusammenhang  zwischen der texturabh~tngigen Ver- 
brei terung verschiedener Reflexe gegeben. 

Die obigen Beziehungen sind nicht  mehr  anwendbar ,  
wenn symmetr iemassig  ungleichwertige Reflexe koinzi- 
dieren. In  diesem Fall  gilt 

co R 

lo(t)) =2 l{h~h~h~)~(t)) =2 2 F'i'(O)k'i'(~) (5) 
i / = 0  r = l  

mit  
F'[ = .~ A (h xh2h 3)iF~z (hlh2h3)i . (6) 

i 

Die _F[(hlh~h3) mfissen fiir eine hinreichende Zahl yon 
Wer tepaaren  l, r mi t  Hflfe yon koinzidenzfreien Reflexen 
gem~ss G1. (4) berechnet  werden.  

])a man  nur  F~-Werte fiir kleine 1 ben6tigt ,  braucht  
man  zur Auf t rennung yon Koinzidenzen die Textur  
n icht  vollst~ndig zu kennen;  es gentigt, wenn man  eine 
gewisse Anzahl  ihrer Koeffizienten ermit tel t .  Bei v611ig 
regelloser Kristal lverteflung sind fiir l > 0 alle c-~nz r = 0 .  
])as gleiche gilt nach G1. (4) auch fiir die F[.  ] )adurch 
sind fiir regellose Vertei lung die G1. (6) nicht  aufl6sbar, 
die Koinzidenzen k6nnen also auf diese Weise nicht  
ge t rennt  werden. 

])urch Rota t ion  um eine Achse w~hrend der Messung 
geht  jede Textur  in eine rota t ionssymmetr ische Textur  
fiber. ])a dann alle zu messenden und zu berechnenden 
Funk t ionen  yon einer ] ) rehung um diese Achse herum 
unabh~ngig sind, reduziert  sich dadurch sowohl der Mess- 
als auch der Rechenaufwand und  beides k o m m t  in eine 
auch sonst in der Kr is ta l l s t rukturbes t immung iibliche 
Gr6ssenordnung. Allerdings wird durch eine solche ])reh- 
ung die Intensit~tt der l~eflexe gegentiber dem Unter-  
grund berabgedrfickt,  was eine l~eduzierung der m6g- 
lichen Informat ion  bedingt.  

Wir sehen in der bier geschflderten Methode eine 
M6glichkeit, S t rukturbes t immungen auch an ,)schlechten 
Kristallen<( oder tex tur ier ten  Pulverpr~paraten durch- 
zufdhren. 

Frau  Prof. ])r. Boll-])ornberger bin ich fiir zahlreiche 
wertvolle ])iskussionen sehr zu ] )ank verpflichtet.  
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In  the  paper  of the above ti t le (Trueblood, Horn & 
Luzzati,  1961) a line has been omi t ted  on p. 976, twelve 
lines up from the bo t tom of column 1. I t  should read:  

' . . .  a torsion angle, ~CN, as the  angle formed by the 
trace of the plane of the base with the  project ion of 
the CI ' -OI '  bond of the furanose ring when viewed along 

the CI'-N bond. This angle . . . ' .  The italicized phrase 
was omi t ted  in the  original. 
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