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Fig.2. The angular dependences of the second moment as a 
function of angle • between H0 and the a axis (for H0 in ab 
plane), and between H0 and the c axis (for H0 in bc plane). 
The solid and dotted curves co~respond to theoretical and 
experimental results respectively. 
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Die Kristallstrukturen des LiCuzPz und des Lil.7sCuLzsP2. Von H. SCHLENGER UND H. JACOBS, Institut fiir Anor- 

ganische Chernie der Universitiit, Kiel, Deutschland (BRD) 

(Eingegangen am 25. Mai 1971) 

The lattice parameters, space groups and the atomic positions for the crystal structures of LiCu2P2 and 
Lil.75Cul.25P2 are given. 

Das tern/ire System Li-Cu-P ist yon uns phasenanalytisch 
untersucht worden. 

tiber die Ergebnisse dieser Untersuchungen werden wir 
demn/ichst berichten (Schlenger, Jacobs & Juza, 1971). 
Hier sollen die Kristallstrukturdaten zweier mit Hilfe yon 
Einkristallen bestimmter Strukturen mitgeteilt werden. Es 
sind dies die des LiCu2P2 und des Lix.vsCu].25P2. 

LiCu2Pz kristallisiert tetragonal mit: 

a = 3,887, c = 9,55 A und c/a = 2,46 

und zwei Formeleinheiten in der Elementarzelle (d 25= 
4,52 und Z=2,03).  Die Strukturbestimmung ftihrte zum 
Dla-Typ. Die Raumgruppe ist I4/mmm-D] 7. Mit Hilfe der 
53 symmetrieunabh/ingigen, aus integrierten Weissenberg- 
Aufnahmen (Mehrfilmtechnik) photometrierten Intensi- 
t~ten (Drehung um [100]) ergab sich folgende Verteilung 
der Atome: 

4 Cu in 4(d) 0 ~- ¼ 
4 P  in4(e) 0 0 z ,z=0,388 
2Li  in2(a) 0 0 0 

mit einem Rv-Wert yon 13,4%. Die Struktur enth/ilt Pz- 
Gruppen l~ings [001]. 

Das lithiumreichere Lil.7sCul.2sP2 wurde ebenfalls mit 
Einkristallmethoden untersucht. Es kristallisiert ortho- 
rhombisch mit: 

a =  3,874, b=  12,67 und c=8,74 ~,  

mit sechs Formeleinheiten in der Elementarzelle (d] 5= 3,62 
und Z = 5,98). Die Raumgruppe ist Immm-D~,. Die Reflex- 

intensit/iten von 220 Reflexen ergaben sich ebenfalls aus 
photometrierten Weissenberg-Aufnahmen (Mehrfilmtech- 
nik) um [100] und [001]. (In beiden F/illen wurde auf die 
Anwendung von Absorptions- und Temperaturfaktoren 
bei der Verfeinerung verzichtet.) 

Die Anordnung der Atome in der Elementarzelle ist 
folgende: 

7,5 Cu in 8(/) 0 0,172 0,267 
8 P(1) in 8(l) 0 0,352 0,377 
4 P(2) in 4(h) 0 0,085 0,5 
2 Li(l) in 2(a) 0 0 0 
4 Li(2) in 4(g) 0 0,27 0 
4 Li(3) in 4(j) 0,5 0 0,33 

Die Strukturrechnung konnte bis zu einem Re-Wert von 
11,5% angenfihert werden. Auch in dem Lil.vsCul.25P2 
liegen P2-Gruppen vor, jedoch in zwei Richtungen [001] 
und [0101. 

Beide Verbindungen sind demnach als tern/ire Polyphos- 
phide anzusehen; sie weichen in dieser Hinsicht yon den 
anderen im System Li-Cu-P untersuchten Phasen ab. 

Der Deutschen Forschungsgemeinschaft danken wir ftir 
die UnterstLitzung dieser Arbeit. 
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