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R6ntgenographisehe Untersuchungen  an  synthe t i sehem 
Vanthof f i t  MgSO4.3Na2S0 4 (Synthese:  Kfihn,  1958) 
ermbglichten die Aufkl~rung der S t ruk tur  dieses Minerals. 
Aus Guinieraufnahmen ergaben sich die Git terkon- 
s t an ten  

a 0 = 9,797 + 0,003, b 0 = 9,217 _+ 0,003, e 0 = 8,199 _+ 0,003 A; 

fl=113,5_+0,1 °, Z=2 ,01_+0 ,02 .  

Weissenbergaufnahmen zeigten die charakter is t ischen 
Ausl6schungen der Raumgruppe  P21/c. Beide Auf- 
nahmear t en  lieferten keinen Hinweis  auf die yon Kfihn 
(1958) behaupte te  schwache Tr ik l in i ta t .  

Zu bemerken ist, dass die r6ntgenographische Auf- 
stel lung (R) n icht  i ibereinst immt mi t  der morphologischen 
(M), wie m a n  sie nach Ki ihn  (1958) erhalt ,  wenn m a n  
~ = ? = 9 0  ° ansetzt .  Die Transformat ion  3/ / -->R der 
Miller 'schen Indizes bzw. der Basisvektoren im Kristall-  
raum wird gegeben dutch die Matr ix  

P =  1 . 
0 

Die In tens i t~ tsmessungen wurden an  Krist~allkugeln 
auf einem Einkristall-Z~thlrohrgoniometer ( 'equi-inelina- 
t ion ' -Prinzip)  unter  Benutzung  yon  monochromatis ier ter  
Cu Ka-S t r ah lung  ausgefiihrt .  

Die S t ruk tu rbes t immung  erfolgte mi t  t t i l fe  der sta- 
t i s t i schen Methode nach  H a u p t m a n  & Kar le  ~1953). 
I-Iierfiir wurden yon  1319 S t ruk tur fak toren  210 mi t  
IE]9> 2 sowie weitere 140 mi t  IE[2> 1 ausgew/ihlt, 
die zur ersten Gruppe in der hkl-Relat ion stehen, und  
deren Vorzeichen fiber I1-,  272- und  2:a-Formel ermit tel t .  
Mit  den gefundenen Vorzeichen der Fa~z wurde eine 
dreidimensionale Fouriersynthese  berechnet,  aus welcher 
ein St rukturvorschlag mi t  einem R-Fak to r  yon 0,341 
en tnommen  werden konnte.  Die Parameterverfe inerung 
nach der Methode der kleinsten Quadrate  (berechnet auf 
einer IBM 704 mi t  Hilfe des Programms yon  Busing 
& Levy) ffihrte zu den in der Tabelle 1 angegebenen 
Parametern .  Die Fehler  AF wurden dabei  nach einer 
hyperbolischen Fehlerver~ei] ungsfunkt ion 

Tabelle 1. Atomkoordinaten fiAr Vanthoffit 

Atom x/a y/b z/c 

Mg 0,000 0,000 0,000 
Na(1) 0,3108_+5 0,0155+_5 0,4676+_6 
Na(2) 0,4453 0,1516 0,0910 
Na(3) 0,8891 0,1382 0,3164 
S(1) 0,1400_+2 0,3053+3 0,2246+-3 
O(l) 0,0309_+7 0,1845-+8 0,1546-+9 
0(2) 0,1366 0,3972 0,0762 
0(3) 0,0956 0,3938 0,3433 
0(4) 0,2887 0,2461 0,3201 
S(2) 0,6615 0,3529 0,3471 
0(5) 0,6692 0,1926 0,3601 
0(6) 0,6479 0,4150 0,5026 
0(7) 0,8011 0,4063 0,3338 
0(8) 0,5376 0,3971 0,1830 

Temperatur- 
faktor (A 2) 

0,86 + 0,08 
1,19 
2,02 
1,57 
0,50 +- 0,06 
1,21 _+ 0,12 
1.23 
1,38 
1,63 
0,58 +- 0,06 
1,49+_0,12 
1,51 
1,24 
1,40 

AF  35. tFm,.[ + IF[ 

IFI 52.]F~} +20IFI 

angese~zt. Der absehliessende Verfeinerungs-Zyklus ergab 
einen Wer t  yon  R = 0,10 ftir alle Intensiti~ten, ein R = 0,09 
ftir alle beobaehte ten  Fh~t. Der Vergleich der Vorzeiehen 
for die St rukturfaktoren ,  die naeh der s ta t i s t i sehen 
Methode erreehnet  warden,  zeigte 6,4% Fehlbest im- 
mungen.  Die Tabelle der beobaehte ten  und  bereehneten 
Intensit/~ten kann  auf Anforderung fibersandt werden. 

Die S t ruk tu r  1/isst sieh in erster Niiherung als ver- 
zerrte hexagonal  diehteste  Kugelpackung der SO4- 
Gruppen besehreiben. E in  Viertel  der Oktaederl i ieken 
ist  mi t  Magnesium besetzt,  wodureh die Orient ierung der 
SO4-Gruppen derar t  beeinflusst  wird, dass eine fast  
unverzerr te  oktaedrisehe Sauerstoffumgebung f fir Mg 
resultiert .  Ffir die Na-Atome ergeben sieh dami t  drei 
versehiedene Arten yon Liieken im Sauerstoffgeriist  m i t  
so komplizier ten Umgebungsverhi~ltnissen, dass nu t  im 
Falle des Na(1) noeh eine Beziehung zur oktaedrisehen 
Umgebung  deutl ieh ist  (vergl. Tabelle 2). 

Tabelle 2. Abstdnde im Vanthoffit in A (mittlerer Fehler 
+ 0,02 A); dazu einige Winkel in Koordinationspolyedern 

S(1)-O(1) 1,50 S(2)-O(5) 1,48 Mg-O(1) 2,07(2) 
-O(2) 1,48 -0(6) 1,46 -0(7')  2,07(2) 
-0(3) 1,47 -0(7) 1,50 -O(3') 2,10(2) 
-0(4) 1,46 -0(8) 1,47 

O(i)-O(k) 2,40 Sauerstoffabst~nde innerhalb eines der 
beiden SO4-Tetraeder 

Na(1)-O(5") 2,34 Na(2)-O(4') 2,34 Na(3)-O(1) 2,31 
-0(23 2,36 -0(63 2,37 -0(5) 2,37 
-O(8') 2,36 -0(5) 2,44 -0(2")  2,44 
-0(4) 2,41 -O(8) 2,44 -0(2") 2,54 
-0(7')  2,47 -0(6")  2,45 -O(3") 2,64 
-0(8")  2,52 -0(8')  2,95 -0(7) 2,64 

-0(4) 2,98 -0(6")  2,75 
-O(3"') 3,24 -0(1')  3,04 

-0(3) 3,06 

O(i)-S(1)-O(k) 109,5 _ 1,5 ° 

O(i)-S(2)-O(k) 109,1 _ 1,5 

O(1) -Mg-O(3') 89,8 _+ 0,5 
O(7')-Mg-O(3') 86,4 + 0,5 
O(1) -Mg-O(7') 94,0 +- 0,5 

Winkel innerhalb des SO 4- 
Tetraeders um S(1) 

Winkel innerhalb des SO 4- 
Tetraeders um S(2) 

Der D F G  sei ffir die finanzielle Unters t f i tzung unser  
Dank  ausgesproehen. S/~mtliche Reehnungen wurden auf 
der  IBM 704 des Deutsehen Rechenzent rums dureh- 
geffihrt. He r rn  Dr.  R.  Kfihn sind wir ffir die ~-berlassung 
des Untersuchungsmater ia ls  verpfl ichtet .  
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