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Die Kris~allstruktur yon Mo2BC wird ermittelt. Die Ele- 
mentarzelle ist or~horhombiseh und enth~lt vier Formeleinheiten. 
Die Umgebung des Bor- bzw. Kohlenstoffatoms entsprieht einer- 
seits dem Monoboridtyp und andererseits den kubisehen Mono- 
earbidstrukturen. 

In  der Reihe yon Borocarbiden der f2bergangsmetalle 1 wurde im Sy- 
stem: Molybdgn--B0r--Kohlenstoff  eine ternS.re Phase der Zusammen- 
setzung Mo2BC beobachtet 2. Vom kristallchemischen Standpunkt sind die 
Borocarbide yon Interesse, weil bier das Einlagerungsprinzip im Hinblick 
auf Kohlenstoff und die Kettenbildung B o r ~ o r  vereinigt auftreten 1. 

Von der kongruent schmelzenden Verbindung )/Io2BC konnten Ein- 
krisgalle erhalten werden. Diese waren bl/~ttehenf6rmig; ein ftir die 
Untersuchung verwendetes Objekt hatte quadratische Gestalt (0,4 mm 
und ungef/ihr 0,05 mm dick). Von dem Einkristall wurden DK.  und 
Weiflenberg-Aufnahmen gemacht. Die Abmessungen der Elementar- 
zelle konnten wegen des Linienreichtums aus der Pulveraufnahme nieht 
mit gentigender Genauigkeit ermittelt werden. Deshalb wurden die 
Gitterkonstanten aus einer DK-Aufnahme mit asymmetrischem Film 
(Straumanis-Methode) bestimmt. Die Zelle ist pseudote~ragonal mit 
den orthorhombischen Parametern: 

a --  3,086, 
b = 17,35 und 
c = 3,047 _~. 

L. Toth, H. Nowotny, F. Benesovs]cy und E. Rudy, Mh. Chem. 92, 794 
und 956 (1961). 

E. Rudy, F. Benesovsky und L. Toth, Z. 5{etMlkde., im Druek. 
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Aus der Form der Zelle geht  eine gewisse ]4hnlichkeit mit  dem ~-MoB- 
Typ  hervor3; aul3erdem weist das Reflexsystem auf das Bestehen einer 
loseudokubischen Uvterzel]e hin (a ~ 4,33 A). Der le tz tgenannte  Wer t  
liegt nahe jenem des kubischen MoCl_z  4. Die Festlegung der 
S t ruktur  erfolgte in erster Linie mit  ttilfe der Molybd/in-Positionen. Die 

Tabelle i. A u s w e r t u n g  e ine r  D K - A u f n a h m e  y o n  N[ozBC u m  [010]  
mit MoK~-Strahlung. Intensit~itsbereeh~ung fiir eharakteris~i- 

sehe Zonen 

(hkl) H �9 t z~ Ibeob. (hkl) H �9 t z2 Ibeob. 

(111) 15,6 st 
(131) 3,5 m 
(151) 1,7 s 
(171) 13,2 st 
(191) 26,8 sst 

(1111) 3,7 m 
(113 1) 0,4 ss 
(1151) 3,8 m 
(1 17 1) 35,6 sst 
(112) 4,0 m 
(221 ) 0,1 sss 
(132) 16,4 st 
(241) 38,0 sst 
(152) 18,5 st + 
(261) 0,1 sss 
(172) 5,0 m 
(281) 1,5 s 
(192) 0,4 ss 

(2101) 0,3 ss 
(1112) 5,3 m 
(2121) 27,5 sst 
(1132) 27,0 sst 
(2141) 3,0 m 
(1152) 4,6 m 
(216 I) 8,5 rest 
(1172) 0,9 ss 

(2 18 1) 0,6 ss 
(1 192) 0,9 ss 
(2 20 1) 20,4 sst 
(121 2) 32,6 sst 
(200) I 
(002)[ 23,0 st 
(220)[ 
(022)] 0,01 - -  

(240) 1 
(042)J 0,4 ss 
(260)[ 
(062)] 0,04 sss 

(280)~ 
(082)] 40,0 sst 

(21oo)[ 
(0102)[ 1,5 s 
(2120)[ 
(0122)~ 4,2 m 

(2140) / 
(0142)[ 0,2 s s s  

160) 
(0(2162)} 27,8 sst 

(218o) I 
(OlS2)f 7,4 st 
(2200) I 
(o2o2)j 11,o st 

Ausl6sehungsgesetze mit  h + k --~ 2 n fiir (hk l )  sowie h = 2 n und l = 2 n 
ftir (hO1) fiihren auf das eharakteristische Raumsys t em D2h 17 (C2v 12, C2v16). 
I n  tier Raumgruppe  D2h 17 k o m m t  fiir Molybd/~n aus sterisehen Griinden 
nur  die 4zghlige Punkt lage  4 c) mi t  0 y l / r  0y3/4  + ( 0 0 0 , 1 / 2 1 / 2 0 )  in Frage. 
Die beiden Parameter  Y5~oi und  YMoII wurden dvrch Variat ion gefunden. 

3 R .  K i e s s l i n g ,  Acta Chem. Scared. 1, 893 (1947). 
4 H .  N o w o t n y  u~d R .  Kie]]er ,  Z. Metallkde. 38, 257 (1947); siehe auch 

FuBnote 2. 
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Auf Grund des Fehlens der zweiten Schiehtlinie (h21)in einem DK- 
Diagramm um [010] ergibt sieh sofort als Differenz der beiden Mo-Para- 
meter Ay ~ 0,25. Mit den Werten: 

Ys~o I = 0,070s 
Y~1ol II = 0,314 

lassen sich die IntensitgCen bereits in guter lJbereinstimmung mit den 
experimentellen Werten wiedergeben. Ffir die Festlegung der Bor- 
und C-Atome gingen wit yon der ~Jberlegung aus, (tag die grogen Liicken 

y 

~( \ I 

go~~ s/khib~re A1o~e ...z = 0 

ICli~lei:S~ ~i 'cblbare lq lome:  ~ = Z 

�9 
@ 

Abb. 1, Strukturvorsehl~g fiir 5Io2:BC 

in dem lVIetM1-Gitter yon Bor-Atomen besetzt sind. Auf diese Weise 
zeiglb sieh, dab die Bor-Atome ebenfalls in einer Punktlage 4e)unterzu- 
bringen sind und eine Ziek-gaek-Kette bilden; der B--B-Abs~andmit  
1,79 ]k steht mit den bekannten Bauelementen in Monoboriden in voll- 
kommenem Einklang. Ahnlieh wie bei diesen ist die Umgebung eines 
B-Atoms ein trigonMes Me~Mlprisma. Die kleinen, okt~edrisehen Liieken 
sind gem/iB dem Int.erstitiMprinzilo y o n  H6gg dureh Kohlenstoff besetzt, 
so dab eine Umgebung besteht, wie sie hs bei Monocarbiden der 
Uberg~ngsmetaHe ~uftrit~. In Tab. i sind die Intensitgten fi~r einige 
ch~rak~eristische Zonen berechnet; alas 8treuverm6gen Jet  Bor- und 
Kohlenstoffatome ist dabei beriicksichtigt. Die freien Parameter der 
Bor- und Kohlenstoffatome wurden entspreehend der Liickenposition 
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mit: YB--~ 0,027 und Ye = 0,192 angenommen. Nit  dam Struktur- 
vorsehlag (Abb. t) ergeben sieh folge~d.e intera~oma, re Abs~/inde: 

MoI--Mo I = 2,88 A 

MoI--MOll --~ 2,95 X 
MOlI--MOlI = 3,11 A 
Mo--B = 2,29 _~ 
Mo--C = 2,12 • (2 x) 
Mo--C = 2,17 s (4 x) 
B - - B  ---- i,79 3~ 

Der Winkel in der Bor-Bor-Zick-Zack-Kette ist 116 ~ Die l~Sntgen- 
dichte fiir Mo2BC bet r~gt p = 8,71 g/ccm 5 

In den Systemen Ti(Zr, Hf, V, Nb, Ta, Cr, Mo, W ) - -B- -C  wurden 
Ans/itze gem/~g Mo2BC gemacht und durch LangzeRgliihen (11 Tage) 
bei 1000~ ins Gleichgewicht gebracht. Es ergaben 8ich jedoch in Uber- 
einstimmung mit friiheren Befunden 2 keine Hinweise auf eine zu 
Mo2BC analoge Phase. 

Diese Arbeit entstand mit teilweiser Unterstiitzung des US-Govern- 
ments. 

5 E8 ist jedoeh mSglieh, dag das beschriebene Molybd~tnboroearbid 
eihen Kohlenstoffdefekt gem/~g Mo2BCI_~ aufweist. 


