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Table  2. Means and variances for two overlapping, above-threshold, intensities 

2 'real' reflexions 2 'complex' reflexions 
^ 

Gs /~I(G) 109 ./~(G) ~I(G) 10 ~ ./~2(G) 

0.2 0.16 (0.16) 0.20 (0.20) 0.13 (0.13) 0.19 (0-22) 
0.4 0.32 (0.31) 0-76 (0"80) 0.27 (0.27) 0.89 (0.89) 
0.6 0.48 (0.47) 1"65 (1"79) 0.42 (0-40) 1.70 (2.00) 
0.8 0.65 (0.63) 2.14 (3.19) 0.57 (0.53) 3.10 (3.56) 
1.0 0.82 (0.79) 3.95 (4-98) 0.73 (0.67) 5.00 (5-56) 

etc. , (5) 

t h e  p r ime  i n d i c a t i n g  t h a t  no  t e r m  Pr(Fr)dFr occurs  in 
t he  p r o d u c t .  T h e  n u m b e r  of i n t eg ra t ions  will  be ( N -  1), 
b e t o k e n i n g  one degree  of f r eedom less t h a n  in t he  below- 
th re sho ld  case. The  l imi ts  of t he  p t h  def in i te  in tegra l  
be ing  0 a n d  

(p-l) 
V ( I s -  2 :  ~ 0 "  

1 

As is usual  in X - r a y  i n t ens i t y  s ta t i s t ics  i t  is c o n v e n i e n t  
to  cons ider  G = F / ( F }  r a t h e r  t h a n  F as t he  var iab le .  
E a c h  Pi(G~) m u s t  be chosen  a c c u r a t e l y  to  r ep resen t  t h e  
a m p l i t u d e  d i s t r i bu t i on  a n d  also to be m a t h e m a t i c a l l y  
t r ac tab le .  W h e n  Wilson  s ta t i s t ics  apply ,  the  p robab i l i t y  
densi t ies  for cen t r ic  a n d  acen t r i c  s t r u c t u r e  a m p l i t u d e  
d i s t r ibu t ions  are  respec t ive ly  p ropor t iona l  to e x p ( - ½ G  ~) 
a n d  G exp ( - G 2 ) .  I n  t he  m o s t  c o m m o n  case w h e n  two 
ref lexions over lap  to  give a to ta l  i n t e n s i t y  Is =G~s. (I}, 
i t  can  be shown t h a t  if bo th  ref lexions are  of the  cen t r ic  
class 

t as 
/~1(G1) = G s -  {exp ( - G s  2) exp (p2)dp/(1 - e x p  ( -G] ) )}  

t]0 
and (8) 

#2(G1) = { G ] ( 1 - e x p  ( - G ~ ) ) } -  1 -p~(G~) .  (9) 

I n  t he  t h i r d  possible case w h e r e  one belongs to  each 
class, t~I(Gr)=#I(G,) above,  a n d  I~l(G1)=I~l(G~)above, 
a n d  s imi lar ly  for the  /~2's. 

Table  2 shows the  va lues  for  a m u n b e r  of Gs. T h e y  
are  to be c o m p a r e d  w i th  t he  b r a c k e t e d  va lues  o b t a i n e d  
us ing  the  a p p r o x i m a t e  p robab i l i t y  densi t ies ,  t he  use of 
w h i c h  was  sugges ted  for the  acc iden t a l l y  absen t  spec t ra .  
T h e y  can  be seen to  be reasonable  a p p r o x i m a t i o n s  even  
w h e n  Gs ~-~ 1. 

The  inverses  of the  va r iances  p rov ide  abso lu te  we igh t s  
for the  observa t ions .  Genera l ly  some ana ly t i ca l  func t ion  
is used  to p rov ide  re la t ive  weigh ts  for the  single ref lexion 
d a t a  a n d  there fore  a cor re la t ion  for the  two  schemes  
has  to be es tabl i shed.  The  t r e a t m e n t  assumes  t h a t  
m e a s u r e m e n t s  of all It and  Is are  sub jec t  to  t h e  s ame  
errors,  i t  m a y  some t imes  be des i rable  also to  sub jec t  
these  observa t ions  to a f u r t he r  we igh t i ng  fac tor  to  t ake  
a c c o u n t  of t he  va r i a t i on  of errors  in It a n d  Is. 

~I(G i) = 
~/(2g)Gs 2 exp ( - G23/4) {Io(G2s/4) + Ii(G2s / 4)}/4 erf (Gs/~/2) (6) 

a n d  

p2(GT) = 

(G~ - 1) +{2Gs exp (-G2s/2)/V(2g) erf (GJV2)} -~(G~) (7) 

(In is t he  n t h  order  mod i f i ed  Bessel f unc t i on  of t he  f i rs t  
k ind ) ;  w h e n  bo th  are  f rom the  acen t r i c  class 
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F .  R.  S. for t he  provis ion  of facil i t ies a n d  to  Prof .  M. H.  F.  
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A s c a t t e r i n g  c u r v e  for  t h e  a m m o n i u m  ion.  By M. W. WEB:B, University of Bristol, England 

(Received 18 June 1964) 

During two-dimensional least-squares calculations on 
nickel ammonium sulphate hexahydrate (Grimes, Kay 
& Webb, 1963) it was noticed that the recommended 
atomic shifts for the ammonit~m ion were unexpectedly 
much larger and more random than those for the oxygen 
atoms and there was no appreciable change in the R index 
from 0.13 in successive cycles. The ammonium ions and 
oxygen atoms were equally well defined on the electron 

dens i t y  p ro jec t ion ,  so i t  was  suspec ted  t h a t  t h e  s t r ange  
b e h a v i o u r  of t he  a m m o n i u m  ion was  due  to  t he  use of 
the  s ca t t e r ing  curve  of n i t rogen  as an  a p p r o x i m a t i o n  
to  t h a t  of the  a m m o n i u m  ion. I t  was  there fore  dec ided  
to  ca lcu la te  a s ca t t e r i ng  curve  for the  a m m o n i u m  ion 
f rom the  e l ec t ron-dens i ty  d i s t r i bu t ion  g iven  by  B a n y a r d  
& March  (1961) for an  a s sumed  spher ica l ly  s y m m e t r i c a l  
a m m o n i u m  ion. 
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s~n 0/~ 0 0.05 
f (NI-I4+) 10.0 7.9 
f(N) 7.0 6.8 

T a b l e l .  S ~ t t e r i n g v a l ~ s # r a m m o n ~ m a n d n i t r o g e n  

0-10 0.15 0.20 0.25 0-30 0.40 0.50 0.60 
5.6 3.6 2-5 1.8 1.3 1.0 0.9 0.7 
6.2 5.4 4.6 3.9 3.2 2.4 1.9 1.7 

The calculat ion was carried out  by using the formul~ 

f 
oe sin kr . dr 

.f(k) = 4zr2@(r) 
0 kr 

where k = 4z sin 0/2. 
The funct ion 4z~r2@(r)dr was given as a funct ion of r 

by  Banya rd  & March, so it  was only necessary to mul t ip ly  
this by sin kr/kr over the range for which the electron 
densi ty  was given and  integrate.  The in tegrat ion was 
carr ied out  graphical ly  for various values of k and  the 
results are compared  wi th  the  scat ter ing curve for 
n i t rogen in Table 1. This scat ter ing factor curve was 

then  used in fur ther  cycles of least-squares in which the  
a m m o n i u m  ion behaved  well and there  was a reduct ion  
in the R index from 0-13 to 0.11 in two cycles. Thus 
there  appears to be an advan tage  in using this scat ter ing 
curve ra ther  t han  t h a t  of ni t rogen for an a m m o n i u m  ion. 
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D i e  E l e m e n t a r z e l l e  d e s  O u e c k s i l b e r ( I I ) - t h i o c y a n a t s .  Von H. PUFF mad H. BECKER, Insti tut  fi~r An-  
organisehe Chemie der Universitdt Kiel, Kiel, Olshausenstrasse 40-60, Deutschland 

(Eingegangen am 

I m  Zusammenhang  mi t  unseren Unte r suchungen  fiber 
tern~re Verbindungen von Quecksi lberchalkogeniden mi t  
Quecksi lber(II)-halogeniden und  -pseudohalogeniden 
(Puff & Kohlschmidt ,  1962; Puff  65 Kfister, 1962a, b) 
ben6t igten wir zum Vergleich die RSntgenda ten  der Ver- 
b indung  Hg(SCN)2. Da in der L i te ra tu r  ausser einer Liste 
der d-Werte  (X-ray Powder Data File, 1961) keine An- 
gaben zu finden sind, teilen wir bier die Elementarzel le  
und  die AuslSschungsgesetze mit .  

Hg(SCN)2 wurde  aus einer schwach anges~uer ten 
Hg(NO3)2-LSsung durch  Zugabe yon  KSCN gef~llt 
(Hermes, 1866). Einkris tal le  wurden  aus der  heissen w~tss- 
rigen LSsung der Verb indung durch sehr langsames Ab- 
ktihlen und  Einduns ten lassen  erhalten.  Ffir die Unter-  
suchungen wurde  ein bl~ttchenfSrmiger Kris tal l  verwen- 
det,  da sich die in der L i t e ra tu r  beschriebenen Nadeln  
als skelet tar t ige Aggregate erwiesen. Die Drehkristal l-  
aufnahme mi t  einer K a n t e  des Bl~tttchens als Drehachse 
ergab eine Identit~itsperiode von 4,07 A. Aus einer 
Weissenbergaufnahme der 0. Schichtlinie wurden  ange- 
n~her te  Wer te  for zwei weitere Achsen der Elementarzel le  
(etwa 5,4 und  6,4 J~) und  ffir den zugehSrigen Winkel  
(etwa 95 °) erhalten.  Eine  Weissenbergaufnahme der 1. 
Schichtlinie ergab, dass eine der beiden Achsen verdoppel t  
werden musste,  was zu einer monokl inen  Elementarzel le  
fiihrte. 

Mit diesen N~Lherungswerten wurde  eine Z~hlrohrdif- 
f raktometer-  Pu lve raufnahme (Cu Ka-Strahlung)  indiziert ,  
bei der die Lage der Reflexe durch  Beimischung yon 
Ble in i t ra t  (International Tables for X-ray  Crystallography, 
1962) kontrol l ier t  wurde  (Gi t terkonstante  bei der Auf- 
n a h m e t e m p e r a t u r  yon 24 ° C : 7, 8566 A (Swanson, Gilfrich 
65 Ugrinic 1955)). FOr das Quecksi lber( I I ) - th iocyanat  
ergaben sich daraus mi t  einer Ausgleichsmethode der 
kleinsten Quadra te  folgende Gi t te rkons tanten ,  wobei a 
mid b in der Bl~tttchenebene liegen: 

14. September 1964) 

a=10,884,  b=4,050, c=6,446 A; fl=95,35 °. 

Die Di f f rak tomete raufnahmen  aller Pr~para te  zeigten 
einen sehr s tarken Textureffekt .  

Die Dichtezahl ,  die mi t  Brombenzol  als Pyknomete r -  
fltissigkeit gemessen wurde,  betr~gt  3,71. Daraus  errech- 
net  m a n  fiir die Zahl der Formele inhe i ten  pro Elementar -  
zelle Z = 1,99 ~ 2. 

Die R6ntgend ich te  ha t  den Wef t  3,719 g.cm -a. 
Die beobachte te  AuslSschungsbedingung 

hkl nu t  mi t  h + ]c = 2n vorhanden,  

die sich aus den beiden Weissenbergaufnahmen ergab, 
weist  darauf  hin, dass als R a u m g r u p p e n  

C~h -- C2/m(12), Cs 3 - Cm(8), C~ - C2(5) 

in Frage kommen.  
Eine S t ruk tu rbes t immung  ist von unserer  Seite n icht  

beabsichtigt .  
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