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Uber die Struktur von ZnSnAs, ist bereits von Folberth
& Pfister (1960) berichtet worden. Neuerdings haben
wir an weiteren Proben Réntgenuntersuchungen durch-
gefiihrt, die auch auf héhere Temperaturen ausgedehnt
wurden. Dabei zeigte sich, dass bei etwa 635 °C. eine
Strukturumwandlung erfolgt* und dass entgegen fritheren
Annahmen erst oberhalt dieser Temperatur eine unge-
ordnete Zinkblendestruktur vorliegt, bei der das Kat-
ionen-Teilgitter statistisch mit Zn- und Sn-Atomen
besetzt ist. Unterhalb dieser Umwandlungstemperatur
findet man zwar dieselben Reflexe wie bei der Hoch-
temperatur-Modifikation, es treten aber ausserdem noch
einige sehr schwache Linien auf. Das Reflexdiagramm
der Tieftemperaturmodifikation ldsst sich einer Chalko-
pyritstruktur (E1,-Typ) mit dem speziellen Achsenver-
hiltnis c¢/a=2 und einer Gitterkonstanten a=25,851+

Tabelle 1. Vergleich der beobachteten Reflexintensititen der
Tieftemperaturmofidikation von ZnSnAs, mit den fir die
Parameterwerte x =0,237 und x=0,25 berechneten Inten-

sitdten
Iber.
hlkl Tpeob. z=0,237 x=0,25
101 3,3 4,0 5,9
112 100 100 100
103 3,2 2,7 1,9
200/004 1,4 1,1 1,1
211 3.9 3,1 2,1
213/105 2,3 2,0 2,0
220/204 73 71,4 71,7
301 1,1 1,0 0,5
312/116 46 42,4 42,6
303/215 —_ 0,7 1,0
224 — 0,4 0,3
321/107 — 0,4 0,8
323/305 1,1 1,0 0,6
400/008 11 10,8 11,0
411/217 1,0 0,9 0,6
332/316 16 16,1 16,4
325/413 — 1,1 0,6
420/404/208 — 0,5 0,3
109/307 —_ 0,3 0,2
415 — 0,4 0,2
424/228 20 21,5 22,

* Eine Strukturumwandlung bei dieser Temperatur ist
erstmals von Herrn R. Maier in unserem Laboratorium mit
Hilfe der thermischen Analyse gefunden worden.

0,001 A zuordnen. Bei diesem Achsenverhiltnis sind alle
starkeren Reflexe sowohl nach ihrer Lage als auch
praktisch nach ihrer Intensitdt mit den Linien eines
Zinkblendegitters identisch, es treten aber dariiber hin-
aus noch die beobachteten sehr schwachen Reflexe auf.

Der Parameter x, der die Atomlage des Sn-Atoms
bestimmt, ldsst sich aus den Atomradien der Zn-, Sn-
und As-Atome berechnen. Es ergibt sich ein Wert
x=0,237.

In Tabelle 1 sind die beobachteten Reflexintensititen
von ZnSnAs, und die fiir den Parameterwert x=0,237
und x =0,25 berechneten Reflexintensititen der Chalko-
pyritstruktur mit c/a =2 einander gegeniibergestellt. Die
Reflexintensitdten wurden mit einem Zahlrohr-Gonio-
meter gemessen. Die Berechnung erfolgte nach der
iiblichen Intensitétsformel fir Pulveraufnahmen. Die
Grosse des Parameters x macht sich nur in den Intensi-
titen der Reflexe mit [ =2n —1 empfindlich bemerkbar.
Fir =0,237 besteht im Rahmen der Messgenauigkeit
Ubereinstimmung zwischen den beobachteten und den
berechneten Intensitdten. Die mittlere Abweichung bei
den Reflexen mit [=2n—1, die sehr schwach sind, ist
hierbei 109, wahrend fiir x=0,25 die mittlere Abwei-
chung etwa 509, betrigt.

Zur Bestimmung der Umwandlungstemperatur, bei
der die geordnete Chalkopyritstruktur in eine ungeord-
nete Zinkblendestruktur iibergeht, wurden mit einer
Unicam -Kammer Hochtemperaturaufnahmen angefer-
tigt, und es wurde das Verschwinden der schwachen
Linien verfolgt. Die Eichung der Probentemperatur in
der Kammer wurde mit Hilfe der Gitterkonstanten-
dnderung von Ag-Proben durchgefiihrt. Dabei ergab sich
eine Umwandlungstemperatur von 635+ 10 °C. Die im
Zinkblendegitter kristallisierende Hochtemperaturmodi-
fikation hat bei 640 °C. eine Gitterkonstante a = 5,880 A.
An einer auf Zimmertemperatur abgeschreckten Probe
wurde ein Wert @ =5,851 +0,001 A ermittelt, der iden-
tisch ist mit dem a-Wert der Tieftemperaturmodifikation.

Fir die Uberlassung von Proben bin ich Herrn
R. Maier sehr zu Dank verpflichtet. Herrn Y. Uzel
danke ich fir die Auswertung der Rontgen-Aufnahmen.
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