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Zur Methodik der Strukturanalyse  yon OD-Strukturen:  das Beispiel  
des S tront iummetavanadat  

VON P. SEDLACEK UND K. DORbTBERGER-SCHIFF 

Insti tut  fiir Strukturforschung, Deutsche A kademie der Wissenschaften zu Berlin, Deutschland 

(Eingegangen am 12. Jun i  1963 und wiedereingereicht am 12.1Vial 1964) 

The OD-groupoid family of the s t ructure  of Sr(VO3) 2. 41~I20 is deduced from the observed arrange- 
ment  of diffuse rods and sharp points in reciprocal space, from systematic absences and from the 
symmetry of the intensity distribution which is orthorhombic on the sharp points but only mono- 
clinic on the maxima of the diffuse rods. Generalized Patterson and electron-density projections 
using the intensities of the maxima on the diffuse rods only are employed to solve that part of the 
structure which is disordered, i.e. which does not correspond to the periodicity of the superposition 
structure. 

Einffihrung 

Ziel der vorliegenden Arbeit ist es, fiber die Methoden 
zu berichten, die bei der Strukturanalyse einer 
OD-Struktur angewandt wurden und die yon dem 
OD-Charakter der untersuchten Struktur Gebrauch 
machten; es wurde also weder eine entsprechende 
geordnete Struktur, noch die Superpositionsstruktur 
(Dornberger-Schiff & Grell-Niemann, 1961) vorweg 
gelSst und hinterher die Fehlordnungserscheinungen 
erkl~rt (wie dies bei anderen Strukturuntersuchungen 
geschehen ist); vielmehr bildeten die ffir die Fehl- 
ordnung charakteristischen Maxima der diffusen St~be 
den Ausgangspunkt der untersuehungen. 

Es sollte das Strukturprinzip (OD-Gruppoidfamilie 
und Struktur einer OD-Schicht) bestimmt werden, 
durch welches Atomabsti~nde, Valenzwinkel und in 
vielen Fi~llen auch Koordinationspolyeder festgelegt 
sind (Sedlacek, 1962). Ferner interessieren die Stape- 
lung der Schichten in den Bereichen yon maximalem 
Ordnungsgrad, sowie eventuell die Statistik der GrSsse 
derartiger Bereiehe. 

Wahl geeigneter Grundvektoren 

Die Verteilung im reziproken Raum zeigt neben 
scharfen Reflexen eine regelm~ssige Anordnung yon 
zur b*-Achse parallelen diffusen St~tben mit Maxima. 
Die scharfen Reflexe haben orthorhombische, die 
Maxima der diffusen Sti~be monokline Symmetrie. 
Das Auftreten yon Stiiben zeigt, dass die Struktur 
nur zweidimensional periodisch ist. Das Auftreten 
yon Maxima auf den diffusen St~ben liisst vermuten, 
dass die Struktur aus geordneten Teilbereichen auf- 
gebaut ist. Die Intensitiiten wurden indiziert, als 
w~ren die Maxima auf den Sti~ben scharfe Reflexe. 
Scharfe Reflexe und Maxima passen in ein C-fl~chen- 
zentriertes reziprokes Gitter mit einer orthogonalen 
Zelle a*, b*, c*. Die scharfen Reflexe allein betrachtet 
liegen auf einem primitiven reziproken Gitter mit den 

Konstanten A* = 2a*, B* = 2b*, C* = c*. Den Inten- 
si t , ten der scharfen Reflexe entspricht im Kristall- 
raum eine Superpositionsstruktur mit den Gitter- 
konstanten A = a/2, B = b/2, C = c, deren Elektronen- 
dichteverteilung @g(xyz) mit derjenigen der wirklichen 
Struktur @(xyz) wie folgt zusammenhiingt: 

@g(xyz)=½{@(xyz)+@(½+x,y,z)}. (1) 

Andererseits entspricht dem reziproken Gitter mit 
der Zelle a*, b*, c* im Kristallraum eine C-fl~tchen- 
zentrierte Zelle a, b, c, mit deren Hil~e man ver- 
schiedene Teilbereiche der Struktur beschreiben kann. 
Es ist 

a = 7,38, b = 33,60, c = 7,16 A; 

bo = b/4.  

Systematische Ausl6schungen 

(a) Scharfe Reflexe sind vorhanden: 
(hkl) ffir h = 2 H ,  k = 2 K  (H, K=O,  l, 2, . . . ) .  
(HKO) ffir H + K = 2n. 
(HO1) ffir 1 = 2n (h = 2H). 

(fl) Diffuse St~be sind vorhanden: 
(h~l) fiir h = 2n + 1 (~ kontinuierlich variabel). 
Die Sti~be mit 1-- 2n + 1 verschwinden fiir ~ = 0, 
d.h. (hO1) ffir l= 2n. 

(~,) Ausgepr~gte Maxima auf diffusen St~ben sind 
vorhanden: 
(hkl) ffir k -  2n + 1 (h --- 2n + 1). 

Die Raumgruppe der Superpositionsstruktur 

Der orthorhombischen Symmetrie und den systema- 
tisehen AuslSschungen der seharfen Reflexe ent- 
sprechen zwei Raumgruppen: 

Pmcn und P2~cn. 

Eine Intensiti~tsstatistik entschied ffir Pmcn. Sie wird 
spiiter durch SymmetrieOberlcgungen best~tigt. 
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Die Best immunp,  der OD-Gruppoidfamil ie  

:Beziehung (1) zeigt, dass die l~ekonstruktion der 
Struktur  aus der Superposit ionsstruktur vieldeutig 
ist. 

Wi t  nehmen  zun~chst an, es handle  sich u m  eine 
OD-Struktur  aus gleichartigen Schichten.* Diese 
Annahme  wird durch das Ergebnis der St rukturanalyse  
best~tigt. W~re das nicht  der Fall,  so miisste eine 
OD-Struktur  aus zwei (oder auch mehr) verschieden- 
art igen Schichten angenommen werden oder - -  wenn 
auch diese Voraussetzungen nicht  zu einem be- 
friedigenden Ergebnis  fi ihren ~ die Annahme  einer 
OD-Struktur  aus Schichten oder schliesslich die 
_Annahme einer OD-Struktur  i iberhaupt  fallengelassen 
werden. 

Gehen wit yon der Superposit ionsstruktur mi t  der 
l~aumgruppe Pmcn aus. Wi t  wollen voraussetzen, 
dass die St ruktur  aus gleiehartigen Schichten besteht,  
deren asymmetr ische Einhei t  mi t  der asymmetr i schen 
Einhei t  der Superposit ionsstruktur identisch ist. Dann  
ergeben sich flit den Bereich der zwei in Fig. l(a) 
gezeig~en Elementarzei len der Superposit ionsstruktur 
16 Anordnungen der asymmetr isehen Einheit ,  welehe 
dieser Superposit ionsstruktur entsprechen. Je  vier yon 
diesen (siehe Fig. l(b) bis (e)) unterscheiden sieh nur  
durch die Wah l  des Ursprungs oder des Richtungs- 
sinns der Aehsen;  yon den vier verbleibenden (Fig. 2) 

* Der Begriff 'Schicht' wird hier im Sinne der OD-Theorie 
gebraucht. 

unterscheiden sich je zwei durch die relative Lage des 
die asymmetr i sche  Einhei t  symbolisierenden Dreiecks 
relat iv zur Spiegelebene ((c) und (e) bzw. (b) und  (d)). 
Zwischen den nun  noch verbleibenden wirklich ver- 
schiedenen M6glichkeiten ((b) und (c)) kann  m a n  mi t  
Hilfe der Gleitspiegelebene senkrecht zur b-Achse 
entscheiden: In  dem einen Fall  (Fig. 2(b)) heisst die 
Ausl5schungsregel 'hOl nut  mi t  l=2n vorhanden '  
(und dies wurde beobachtet),  im anderen Fal l  (Fig. 2(c)) 
aber 'hO1 nut  mi t  h + l =  2n vorhanden '  (nicht beob- 
achtet). 

Denken wir uns die in Fig. 1 gezeigten Anordnungen 
in a- und c-Richtung periodisch fortgesetzt und  mi t  
beliebiger relat iver H~iufigkeit und  l~eihenfolge in 
b-Richtung aneinandergefiigt ,  so ergibt sich eine 
St ruktur  aus gleichartigen Schichten und mi t  ~iquiva- 
lenten Paaren benachbar ter  Schichten, also eine OD- 
Struktur.  Alle so erhal tenen Strukturen gehSren ein 
und derselben Famil ie  an. 

Das Symbol  der Famil ie  heisst: 

P m (c) 21 
{2~ (2~) ~,2} 

Unter  den verschiedenen Mitgliedern der Famil ie  
sind vor allem diejenigen yon Interesse, bei denen 
auch die Tripel, Quadrupel und hSheren n-Tupel  
aufeinanderfolgender Sehichten einander  ~quivalent  
sind. Wir  nennen sie yon max imalem Ordnungsgrad 
(mOG) (Dornberger-Schiff & Grell-Niemann, 1961). 

a ~ (a) (b) (c) 

T ...... ~T . . . . . .  

.. 

(d) (e) 

Q (a) (b) 

i 1 ~  ..... 

¢) 

........ V t 

g t 

(d) (e) 

Fig. 1. (a) Superpositionsstruktur. (b)-(e) Strukturen, die sich 
nur durch die Wahl des Ursprungs bzw. des Richtungs- 
sinnes der Achsen unterscheiden. 

Fig. 2. (a) Superpositionsstruktur. (b)-(e) Zwei echt ver- 
schiedene Strukturen (b und c). (d) ist nur eine andere 
Darstellung yon (b); analoges gilt ftir (e) und (c). 

Figs. 1 und 2. Schematische Darstellung der Symmetrieverh~ltnisse yon OD-Strukturen aus gleichartigen Schichten, 
welche die gleiche Superpositionsstruktur (Pinch) besitzen. 

Z ' -  y 
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Zwei dieser Strukturen (im folgenden m0G1 und 
mOG~. genannt) und die aus ihnen durch Verschiebung 
um a /2  hervorgehenden wtirden Reflexe mit h = 2n + 1 
ergeben, deren Lage mit  der Lage der Maxima auf 
den diffusen St£ben fibereinstimmt (siehe Fig. 3). 

~ a ] 

¢ ¢ ¢i '¢ 
¢ ...... ¢ . . . . .  ¢ ¢ 

b b 

¢ ¢ ¢ ...... ¢ 

.... ¢ . . . . .  ¢ ¢ 

(a) Cb) 

Fig. 3. Zwei Mitglieder yon  m a x i m a l e m  Ordnungsgrad  der  
Raumgruppo id fami l i e  

P m (c) 21 
{2½ (2~) ,½,~}. 

(a) mOG~, (b) mOG~.  

Die eine ergibt sich durch Spiegelung aus der anderen. 
Es ist anzunehmen, dass die fehlgeordnete Struktur  
aus geordneten Bereichen dieser Art  besteht. Zwei 
weitere, deren Tripel untereinander /~quivalent, aber 
nicht ~quivalent den Tripeln der Strukturen mOG~ 
sind, wfirden zu Reflexen mit h = 2 n +  1 fiihren, die 
gerade an den Stellen minimaler Intensit~t auf den 
diffusen St~tben liegen. 

S t r u k t u r f a k t o r e n  u n d  I n t e n s i t ~ i t e n  

Die Strukturfaktoren der 0D-Gruppoidfamilie setzen 
sich aus den Strukturfaktoranteilen ~v~ der 2/ OD- 
Schiehten zusammen: 

1 At--1 
F ( h v l  ) = ~ Y; q~,(h~l) . (1) 

~ 0  

~/ ist kontinuierlich variabel. Die Einheit ist so 
gew£hlt, dass sie dem Abstand zweier OD-Schichten 
(bo = b/4) entspricht. Alle geradzahligen Schichten sind 
einander translationsi~quivalent und gehen daher aus 
der nullten Schicht durch einen Translationsvektor 

A ~ m = ( ~ ~ m/2)a + 2mbo (2) 

fiber, wobei y era=0 oder 1 ist. Dementsprechend 
ergibt sich 

q~ 2m (h~T1) = ( - 1)hr2m~0 (h~l)  exp (2~i. 2m7/) (3) 

und analog ffir die ungeradzahligen Schichten 

Cf~rn+l (h~]l) = ( - 1)h~'*+l of 1 (h~T1) exp (2:zi2m~]). 

Wegen 

~vl (h~]/) = ( -  1)*.exp [ 2 ~ i { h ( ¼ + ½ f l ) +  ~}]. ~v0(h~i) (4) 

f l=0  oder 1 

erhalten wir m i t a  2m = ~ 2~, a 2m+1 = ~'2m+1 + fl 

l 3/--1 

m=0 

1 M-1 
= --  2;  {( - 1)~2m~o (hv l )  + ( - 1)h~2m+~ 

m~0 

× exp [2zi(~:h +½1+ V))~g0(h~Z)] exp (2uim.2~/). (5) 

In den reziproken Punkten (h=2H,  k=2K=4~ / ,  1) 
mit  ganzzah]igen Werten H und K, in welchen 
scharfe Reflexe beobachtet werden, wird nach (5) 

F(h~l) = ½ {~0(hkl) + ( -  1)~(~+~)~o(hkZ)) 

unabh~ngig yon ~n also aueh yon der Schichtfolge. 
In  den reziproken Punkten (h = 2 H '  + 1, lc = 2 K '  + 1 

= 4  9, 1) mit ganzzahligen Werten yon H'  und K',  
in welchen Maxima beobachtet werden, erh/~lt man 
aus  (5) 

1 M-1 1 M-~ 
F(hkl) = ~ 2;  ( -  1 ) ~ + ~ o ( h k l )  + -- 2;  ( -  1)~m+l+m 

m=0 ~ m=0 

x exp (2~i(¼(h + k) + ½1)} q~o(hki) 

= sq~(hkl) + dqJ (Md)  

q~ = q~o; q~'(hlcl) = ia+~+e~q~o(hk~) . (6) 

Die GrSsse der Konstanten s und d h~ngt yon der 
Fehlordnung des untersuchten Kristalls ab. cf(hld) 
bzw. cf'(hlcl) sind bis auf einen konstanten Faktor  die 
Strukturfaktoranteile der geradzahligen bzw. unge- 
radzahligen Schichten einer Struktur  mOG~, wie im 
folgenden gezeigt wird: 

Ffir eine Struktur  mOG~ gilt nach (2), (4) und Fig. 3 
~X~,n÷t----m und zwar ffir j = O  oder 1. Daher wird aus 
(5) und (6) wegen (-1)~ea+i= ( - 1 )  m 

1 A'--I 
~oo~(h~) = { q + ~ ' } . ~  2~ ~ p  {2~i(½+~)~}.  

m=0 

Dieser Ausdruck ist bei grossem M nur dann 
wesentlich yon Null verschieden, wenn 1 + 4 ~ = 2 n ,  
d.h. 4~ /=2k '+  1 = k  grit. Ffir m0Gx ergibt sich dem- 
nach fiir diese reziproken Punkte 

lh'mOGl(h]¢/) ----- ½{~P + ~ '  } 

wie behauptet,  s = d = ½. 
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Das Strukturprinzip ist durch Angabe der Raum- 
gruppoidfamilie und der Struktur einer OD-Schicht 
festgelegt. Zu ihrer Bestimmung ist entweder cf(hkl) 
oder cf'(hkl) erforderlich. Die Betragsquadrate yon 
q~(hkl) und q~'(hkl) lassen sieh aber aus den Betrags- 
quadraten yon P(hkl) (bis auf einen uninteressanten 
konstanten Faktor) bereehnen, obwohl s und d un- 
bekannt sind. Es ergibt sich niimlich aus (6) 

IF(hkl)[~=s~]~12+d21~']2+sd{~ ' + 9 ' ~ }  (7) 

und aus den Symmetriebeziehungen* der 9(hkl) und 

1 

Andererseits gilt . 

1 
( ~ '  + ~ ' }  = 2 ~  [[F~z]~-]F~z[2] (9) 

und 
[F~,[ ~ -  [F~,~ ~ = O. (10) 

Auf die Bedeutung der Ausdrficke (8) und (9) soil 
welter unten n/~her eingegangen werden. Die Be- 
ziehungen (8), (9) und (10) gelten nur, wenn (wie 
angenommen) die Superpositionsstruktur ein Symme- 
triezentrum besitzt. BesEsse sie dagegen die Raum- 
gruppe P2~cn, also kein Symmetriezentrum, so wfirde 
anstelle (10) folgende Beziehung gelten: 

Da in diesem Fall [ 9[ ~= [ 9'] w/~re, wfirde aus (11) 
[Fa~[~'4: [Fh~[ ~' folgen, wenn nicht zuf/~llig s~ =d  e w/~re. 
Diesen Zufall k6nnte man durch Messungen an ver- 
schiedenen Kristallen ausschalten. 

Die Beziehungen (10) und (11) gestatten uns somit, 
allein aus der Symmetrie der Intensit/~ten festzu- 
stellen, ob ein Symmetriezentrum vorliegt oder nicht. 

* St reng g e n o m m e n  gilt  (6) und  somit  die Beziehungen (8) 
u n d  (9) nu r  ftir P u n k t e  des reziproken Raumes ,  ftir welche 
~? exak t  ganzzahlig ist. Die en t sp rechenden  In t ens i t a t en  
wurden  d a r u m  n ich t  als Integral intensi t /~ten fiber wei tere  
Bereiche des diffusen reziproken Git ters tabes,  sondern als 
peak- in tens i ty  der  Maxima  bes t immt ,  die ftir diese ganz- 
zahligen Wer te  auf t re ten .  T ro t zdem erh/ilt  m a n  nat t i r l ich 
In tens i t a t swer te  hnbeob 2 "~" hk l  , die ei~ In tegra l  

A 
~beob 12 l-.hkZ = ~ [Fh, k+~,~[ ~.g(a)d~ 

--A 

darstel len,  wobei  g($) eine F u n k t i o n  ist, ftir die (wenigstens 
n/~herungsweise) g ( 6 ) = g ( - 6 )  gilt, und  die n u t  ftir [6[<A 
von Null  verschieden ist. U n t e r  be s t immten  Bedingungen,  
die hier  n ich t  im einzelnen d iskut ier t  werden,  und  im vor- 
l iegenden Fall  of fenbar  erffillt waren  (relativ steile Maxima  
an  den Stellen ~7 = k ,  langsame Var ia t ion yon  9 mi t  ~), gel ten 
aber  die Beziehungen (8) und  (9) in gu te r  N/iherung mi t  e twas  
ge~nder te r  Bedeu tung  der  Koeff iz ienten ½(s + d) und  ½sd auch 
fiir die wbeob 2 

.L. hkl  • 

Analoge, exak t  erfiillte Beziehungen gel ten ftir die F be°b 2 _L 
hkl  

Fbeob 2 die aber  aus aufnahmetechn i schen  Grtinden leider 

n ich t  zur  Verffigung s tanden.  

E l e k t r o n e n d i c h t e f u n k t i o n e n  y o n  T e i l s t r u k t u r e n  
e i n e r  S t r u k t u r  mOG~ 

Wir ffagen nach der Bedeutung der Fouriertransfor- 
mierten yon cf(hkl) 

5u(xyz) = ~, ~, ._Y q)(hkl) exp { -  2zd(hx + ky + lz)} 
h k l 

in den reziproken Punkten (hkl) mit h = 2 n + l ,  
k = 2n+  1, die den Maxima auf den diffusen St/~ben 
entsprechen. Der Index u deutet an, dass bei der 
Fouriertransformierten nur Koeffizienten mit unge- 
raden h und k verwendet wurden. Infolgedessen 
besitzt 5u(xyz) neben der C-Fliichenzentrierung noeh 
eine zus/~tzliche Antisymmetrie, ngmlich 

5~(xy z )=  - 5 ~ ( ½ +  x, y ,  z) . 

Da, wie wir oben zeigten, cf(hkl) bis auf einen kon- 
stanten Faktor der Strukturfaktoranteil der gerad- 
zahligen Schichten einer Struktur meG1 ist, folgt 

qu(zyz)  = ½(5o(xyz) - 5o(½ + x, y, z)},  

wenn wir die Elektronendichteverteilung der gerad- 
zahligen Schichten yon meG1 mit 50 bezeichnen. 
Die Elektronendichtefunktion 5u(Xyz) entsteht also 
durch Superposition zweier um a/2 versehobener 
Elektronendichtefunktionen der geradzahligen Schich- 
ten einer Struktur mOG1, wobei die eine davon mit 
dem Gewichtsfaktor ( - l )  versehen wurde. Analoges 
gilt ftir 

5"~(xyz) = ..,Y .~ .~, cf' (hkl) exp [ -  2zd(hx + ky + lz) ] . 
h k l 

P a t t e r s o n - F u n k t i o n e n  

Die Fouriertransformierte 9]2 = f Q~(v)Qu(v + u) dv T-if  

ergibt entsprechend der Bedeutung yon Qu(v) eine 
Patterson-Funktion folgender Art: Ihre Maxima ent- 
sprechen zwischenatomaren Vektoren einer Teil- 
struktur, welche nur aus geradzaMigen Schichten 
einer Struktur mOG1 mit den oben genannten zu- 
s~tzlichen Antisymmetrien besteht. 

Die Fouriertransformierte 

T-I{~ ,  + ~,~} = I [e~(v)e~(v + u ) + s u ( v ) e ' ~ ( v - u ) ] d v  

ist hingegen eine Patterson-Funktion, die nur zwischen- 
atomare Vektoren yon geradzahligen zu ungerad- 
zahllgen Schlchten (und umgekehrt) einer Struktur 
mOG1 (inclusive Antisymmetrien) enth/~lt. Die beiden 
angeftihrten Patterson-Funktionen kSnnen nach (8) 
und (9) aus den experimentellen Daten errechnet 
werden. 

In Fig. 4 sind die ersten verallgemeinerten Projek- 
tionen dieser beiden Arten yon Patterson-Funktionen 
der Patterson-Projektion Po(uv) der Superpositions- 
struktur gegenfibergestellt. Diese Projektionen stim- 
men in diesem Falle mit den verallgemeinerten Pat- 
terson-Projektionen der wirklichen Struktur iiberein. 
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P(vw) 
,V  

~ ( ~ ) .  v 

p', (vw) v 

0 

(a) 

~) 

(c) 

Fig. 4. (a) Gew6hnlicho Pat terson-Projekt ion P(vw); diese 
enthMt s/~mtl[cho zwischenatomaro Vektoren der Projek- 
tion (yz). (b) 1. verallgemeinerte cos-Patterson-Projektion 

= I T-Z(Ihkz + Ih~l) cos 2~udu ; Pa~ (vw) 

diese enth/~lt Vektoren zwischen fehlgeordnet liegenden 
Atomen der geradzahligen Schichten mOGz. (c) 1. verall- 
gemeinerte sin-Patterson-Projektion 

P~(vw) = I T-~(Ii~l--I~k~) sin 2~udu ; 

diese enth/~lt zwischenatomare Vektoren von fehlgeordnet 
liegenden Atomen der geradzahligen Schichten zu solchen 
der ungeradzahligen Schichten mOGz (und umgekehrt). 

Ein Symmetrieschema der Struktur  mOG~, sowie die 
Darstellung der daraus resultierenden zwischen- 
atomaren Vektoren symmetrie~quivalenter Atomlagen 
einer einzigen Atomsorte (Fig. 5) lassen die Ergebnisse 
leicht deuten. 

Nur eine einzige Atomsorte liegt fehlgeordnet, und 
nur diese tr~gt daher zu den Maxima auf den diffusen 
St~ben bei. Alle fibrigen Atome liegen geordnet und 
besitzen die Raumgruppe Pinch. Ihre Periodizit~t 
entspricht der Elementarzelle der Superpositions- 
s truktur  (a/2, b/2, c). 

Da in der Zelle der Superpositionsstruktur nur 
2 Sr-Atome, dagegen 4 V-Atome und 20 O-Atome 
liegen, die geringste Z~hligkeit der Raumgruppe P m c n  
jedoch 4 betr~gt, kann man eindeutig schliessen, 
dass die Sr-Atomen die fehlgeordneten sind. 

Die eindeutige Bestimmung der Sr-Lagen, sowie die 
Kenntnis, dass alle iibrigen Atome geordnet (Pmcn) 
liegen, trugen wesentlich zur Kl~rung der Struktur  
bei. 

Zur Kontrolle unserer Annahmen wurden, wie fib- 
lich, aus den Sr-Lagen Strukturfaktoren berechnet und 

- y  

=.J.= = __j . . . .  .J  . . . .  =3 = 

II II ~ II II 

~ , ,  , -t '° 

o° " H ,  ", __11 . . . . . .  

• 

, . o,1 I I U 

1 
(a) 
I 

, v otto 
• v 

o~ 
l 

®o (b) 

(c) 

:Fig. 5. Schematische Darstellung der Atomlagen und Pat ter-  
sonvektoren der vorliegenden OD-Gruppoidfamilie. (a) Sym- 
metrie~quivalente Lagen innerhalb einer Zelle eines Grup- 
poids mOG 1 (Fig. 3). (b) Pat tersonvektoren nur  gerad- 
zahliger OD-Schichten. (c) Pat tersonvektoren yon gerad-.  
zahligen zu ungeradzahligen OD-Schichten. 

~ Kreis im Dreieck: Lage des Atoms 

• Maxima mit Gewicht 1 
C)Maxima mit Gewkht 2 
~)Maxima der Translationsvektoren 

PD('.nk~ ) 

PD(. c.) 

mit den so erhaltenen Phasen und den ] ]/(It, kZ+ Ih~l)] 
eine 1. verallgemeinerte Elektronendichteprojektion 
erhalten (Fig. 6). Diese enth~lt in der Tat  nur die 
Sr-Lagen der geradzahligen Schichten. Das best~tigt 
die Deutung der Patterson-Funktionen. 

Schlussbemerkung 
Am Beispiel der Stront iummetavanadat  wurde eine 
Methode zur Auswertung der Maxima auf den diffusen 
St~ben entwickelt. Mit ihrer Hilfe konnte das Struk- 
turprinzip geklart werden. Dabei ergaben sich Vorteile 
gegenfiber den klassischen Verfahren der Struktur- 
analyse. So erscheinen Atomlagen, welche der Pe- 
riodizit~t der Superpositionsstruktur entsprechen 
( 'geordnete Lagen ' ) ,  getrennt yon den iibrigen 
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Fig. 6. 1. verallgemeinerte Elektronendichteprojektion der geradzahligen OD-Schichten 

~l(YZ) = I T-1V(Ihk~ + Ibm.l) exp (2~zix) dx. 

Die geradzahligen Schichten reichen in b-Richtung von --b/4 bis 0 und yon b/4 bis b/2. Die Lagen der Atome, die die Raum- 
gruppe Pmcn der Superpositionsstruktur besitzen und daher in dieser Projektion nicht erscheinen, sind durch Symbole ge- 
kennzeichnet. 

('fehlgeordneten'). Ausserdem enthalten die Patterson- 
Projektionen, die unter Verwendung der Intensitiiten 
der Maxima auf den dlffusen St~ben berechnet wurden, 
entweder nur zwischenatomare Vektoren der Atom- 
lagen nur der geradzahligen Schichten (Ih~z+I~z) 
oder nur solche, die yon geradzahligen Schichten zu 
ungeradzahligen fiihren und umgekehrt (Ihkz--Ih~,). 
Solche Projektionen besitzen daher wesentlich weniger 
Maxima als eine entsprechende geordnete Struktur 
und haben den VorteLl besserer AuflSsung und Deut- 
barkeit. Schliesslich Kussert sich das Fehlen eines 
Symmetriezentrums der einzelnen Schichten nicht nur 
(wie bei geordneten Strukturen) in der Zntensit&ts- 
statistik, sondern auch in der Symmetrie der Intensi- 
t~tsverteflung an den Stellen des reziproken Raumes, 
an denen sich die Maxima auf den diffusen St~ben 
befinden. Enthielte die Struktur neben den Atomlagen 
mit Symmetriezentrum auch solche ohne Symmetrie- 
zentrum in der 0D-Schicht, so k6nnte man durch eine 
Patterson-Funktion T-l{Ihkt--I~.k-z} die zwischenato- 
maren Vektoren zwischen Atomlagen ohne Symmetrie- 

zentrum und yon Atomlagen ohne Symmetriezentrum 
zu solchen mit Symmetriezentrum getrennt yon den 
iibrigen erhalten. In ~hnlichen Fi~llen diirften analoge 
Methoden anwendbar sein. Sie ftihrten bei der Unter- 
suchung des Natriumtetrametaphosphat bereits zu 
positiven Ergebnissen (Dornberger-Schiff, 1964; Jar- 
chow, 1964). ~)ber die Ergebnisse der nach dieser 
Methode durchgeftihrten Strukturanalyse des Stron- 
tiummetavanadat Sr(V03)2.4H20 wird in der nach- 
folgenden Arbeit (Sedlacek & Dornberger-Schiff, 
1965) berichtet. 
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