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MoA1B kristMlisiert orthorhombisch mi~ den Zellabmessungen 
a = 3,212, b = 13,985, c = 3,102 ~. In  der Raumgruppe Cmcm- 
D~h7 besetzen alle drei Atomarten die Punktlage 4 e) mit  Y~o = 
0,0891, yal = 0,304, YB = 0,465. 

MoA1B crystallizes with an orthorhombic uni t  cell having the 
lattice constants a = 3.212, b = 13.985, c = 3.102 A. The three 
kinds of atoms all occupy the position 4 e) of space group Cmcm- 
D~7 with y~io = 0.0891, yal ~ 0.304, YB 0.465. 

I m  Dreis~off M o l y b d g n - - A l u m i n i u m - - B o r  t r i t t  eine terngre Phase der 
Zusammense tznng  MoAIB auf 1, die bereits yon  Halla und  Thury ~ beob- 

achier  wurde. Die Kr i s ta l l s t rnk tur  dieser Verb induug erschien yon  
Interesse, insbesondere im t t inb l ick  auf eine m5gliche Verwandtschaf t  zu 
anderen  In te r s t i t i a lve rb indnngen  wie 1VIo2BC s oder Mo3AI~C ~. 

Die Phase MoA1B bildet  sich Ioeri~ektiseh aus (Mo0,gA10,1)B (CrB- 

Typ) d- Schmelze u n d  steht  mi t  A lumin ium im Gleichgewicht. Danaeh  
ist die Bi ldung yon  MoA1B-Einkristallen, die fiir eine r6ntgenographische 

Unte r suchung  geeignet sind, aus Al-reiehen Ansgtzen zn erwarten.  Es 
wurde deshalb eine Probe der ungefghren Zusammense tzung  1V[o : A1 : B 

1 : 6 : 1 auf etwa 1800 ~ C erhitzt  n n d  die Tempera tu r  langsam (in etwa 
40 Minuten)  auf 1000~ C gesenkt. Naeh Erka l t en  wurde der Regulus in 
heil]er Nat ronlauge  gel6st. Der g i i cks t and  bes tand  aus metall iseh glgnzen- 

1 W. Rieger, H. Nowotny und F.  Ben~sovsky, Mh. Chem. 96, 844 (1965). 
2 F. Ha!la und W. Thury, Z. anorg. Chem. 249, 229 (1942). 
a W. Jeitschko, H. Nowotny und F. Benesovsky, Mh. Chem. 94, 565 (1963). 

W. Jeitschs H. Nowotny und F. Benesovsky, Mh. Chem. 94, 247 (1963); 
s. aueh: Mh. Chem. 95, 1212 (1964). 
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den Kristallen yon MoA1B mit bl/~ttchen-oder seltener nadelf6rmigem 
Habitl~s. 

Die rSntgenographische Untersuehung ergab orthorhombiseh, Sym- 
metric, wobei die B1/~ttehenebene mit (010) zusammenf/illt und die Nadel- 
richtung der c-Achse der unten besehriebenen E|ementarzelle entsprieht. 

Die Abmessungen der Elementarzellc wurden aus eincm Debye-- 
Scherrer-Diagramm ermittelt : 

a = 3,212 4- 0,002 

b -- 13,985 =~ 0,004 

c ~ 3,102 • 0,001 -~ 

Drehkristall- und Weissenbergaufnahmen um [010] und [00!] zeigten 
folgende AnslSsehungen : (hlsl) nut mit h d- Is - 2 ~ nnd fiir (hOl) nut  mit 
h = 2 n und I = 2 n. Sic fiihren aaf die Raumgruppe Cmem-D~ Ms 
hSchs~symmetrisehe; ebel~fMls mSg]ieh sind Cme2~-C~ und C2cm-C~. 
In dcr Raumgruppe Cmcm-D~ kommt fiir die drei Atomarten aus steri- 
schen Griinden nur die Punktlage 4 e) mit 0 y �88 0 y ~; j= (0 0 0, �89 ~ 0) 
in Frage. Die freicn Parameter y werden dureh systematisehe Variation 
geNnden. Zu diescm Zweck wurden yon eincm nadetf6rmigen KristM1 mit 
rechteekigem Qucrschnitt (0,4 • 0,012 • 0,025 ram) Weissenbergauf- 
n~hmen um die Nadelaehse (e-Achse) mit CuKcc-Str~hlung gemaeh~. 
Die mit der :'VIchrfaehfilmteehnik gesammelten Intcnsit/~ten wurden dutch 
visucllen Vergleieh mit einer Sehw~rzungsskala (in Abst/~nden yon 10% 
gestuft) geseh~tzt; eine Absorptionskorrekt~r wurdc unter der Annahme 
eines zylinderf6rmigen Kxistalls durehgeftihrt. Die systematische Variation 
der freien Parameter gesehah nut  bei Molybd/~n und Aluminium, wghrend 
der Parameter yon Bet  an den yon ~Iolybd/in der~rt gekoppelt war, daft 
die Bor-Atomc yon den umgebenden Mo-Atomen stets gleieh welt cnt- 
feint  waren. Es wurden nieht die bereehneten Sti, ukturfaktoren mit den 
beobachteten ~r wie dies bei der Metlaode der kleinsten Quadrate 
geschieht, sondern die Quotienten der Strukturfaktoren yon den auf den 
Filmen benachbarten Reflexen. Auf diese Weise l/~l~t ~ieh eine gTSl]ere 
Genauigkeit in der Parameter-Bestimmung erzielen als nach der Methode 
der klcinsten Quadrate, well bei der Bestimmung der Intensit/~ten die 
3'Iel3fehler nebencinander liegender Reflexe ghnlich sind und bei der 
Qnotientenbildung weitgehend wegfallen. Als endgtiltige Parameter er- 
gaben sich auf dicse Weise: 

Y~o = 0,0891 :~ 0,0004 

YA1 ~ 0,304 :J: 0,002 und 

y~ = 0,465 (erreehnet fiir gleiehe Mo--B-Abstg, nde). 
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D i e  g u t e  ~ b e r e i n s t i m m u n g  z w i s e h e n  b e o b a c h t e t e n  u n d  b e r e c h n e t e n  

S t r u k t u r f a k t o r e n  is t  aus  T a b .  1 zu  e rsehen .  Be i  d e r  B e r e c h n u n g  der  

F - W e r t e  w u r d e n  fo lgende  i so t rope  T e m p e r a t u r f a k t o r e n  a n g e n o m m e n :  

BMo = 0,3, B~d ----- 0,8, BB - -  0,1 • 10 -16 c m  ~. 

Tabel le  1. B e o b a c h t e t e  u n d  b e r e c h n e t e  S t r u k t u r f a k t o r e n  v o n  
M o A 1 B  C u K a - S t r a h l u n g  

h k 1 Fbeob" Fber. h k 1 Fbeob ' Fber. h k I Fbeob" Fber, 

0 2 0  43 49 
0 4 0  69 - -  73 
O 6 0  105 - -  107 
0 8 0  61 - -  55 
0 1 0 0 1 0 6  100 
0 1 2 0  62 63 
0 14 0 < 9 , 6  - - 5 , 3  
0 1 6 0  63 - - 5 9  
1 1 0 1 1 1  94 
1 3 0  9,1 7,4 
1 5 0  148 - -  153 
1 7 0 59  - -  60 
1 9 0 33 33 
1 11 0 80 83 
1 13 0 62 68 
1 1 5 0  53 - -  47 
1 1 7 0  47 - -  54 
2 0 0 1 3 8  146 
2 2 0  36 32 
2 4 0  55 --- 54 
2 6 0  80 - -  83 

2 8 0  38 - -  43 
2 1 0 0  70 80 
2 1 2 0  41 54 ! 
2 1 4 0  ~ 8 , 2  - - 4 , 8  

3 1 0  64 59,92 
3 3 0  3,1 
3 5 0 1 0 1  - -  97 ! 
3 7 0  39 - - 4 3  

24 3 9 0  21 
3 1 1 0  52 63 
4 0 0  79 84 
4 2 0  22 23 
4 4 0  29 - -  34 
0 2 1  80 - -  95 
0 4 1  113 - -  126 
0 6 1  68 61 
0 8 1  97 99 
0 1 0 1  63 60 
0 12 1 21 - - 1 7  
0 14 1 100 - - 9 4  
0 16 1 21 - - 2 2  

1 1 1 106 - -  100 
1 3 1 1 1 5  - -  109 
1 5 1 46 - -  42 
1 7 1 51 46 
1 9 1 107 109 
1 11 1 14 - - l l  
1 13 1 63  - - 6 2  
1 15 1 55 - - 5 4  
2 2 1  74 - -  72 
2 4 1  100 - -  96 
2 6 1  45 47 
2 8 1  76 82 
2 1 0 1  46 51 
2 1 2 1  14 - - 1 5  
2 1 4 1  75 - - 8 0  
3 i .1 58 - -  62 
3 3 1  73 - -  73 
3 5 1  31 - - 2 9  
3 7 1  33 34 
3 9 1  69 75 
3 1 1 1  6,4 - - 6 , 0  

E s  i s t  mSgl ich ,  d iese lbe  S t r n k t u r  a u c h  in  d e n  n iedr ige r  s y m m e t r i s c h e n  

R a u m g r u p p e n  C 2 e m - C ~  ode r  Cmc21-Cl~ n n t e r z u b r i n g e n ,  wobe i  

ebenfa l l s  n n r  jewei l s  e ine  vierzt~hlige P u n k t l a g e  in  F r a g e  k o m m t .  Aller-  

d ings  is t  in  d ie sen  P u n k t l a g e n  n e c k  e in  we i t e r e r  f re ie r  P a r a m e t e r  fiir  die 

x- bzw.  z - t~ ieh tung  g e g e b e m  A u s  de r  G le i chhe i t  de r  I n t ens i t t i t s fo lgen  

b e s t i m m t e r  Zonen ,  w i t  z. B.  de r  Z o n e n  {lk0}, {tk2} n n d  (3k0}, an f  e ine r  

D r e h k r i s t a l l a u f n a h m e  u m  [010] k a n n  m a n  j e d o e h  sehliel~en, dab  die  P a r a -  

m e t e r  f i i r  d ie  x- bzw. z - R i e h t u n g  n u r  sehr  wen ig  v o n  0 bzw. ~ a b w e i c h e n  

k6nnen ,  so dab  d ie  n ied r ig  s y m m e t r i s e h e n  R a u m g r u p p e n  m i t  grol~er 

W a h r s e h e i n l i e h k e i t  auszuseh l i eBen  sind. 
I n  de r  R a u m g r n p p e  D ~  kr i s t a l l i s i e ren  a n c h  ~-MoB ~ sowie  MosBC s. 

A u c h  die  E l e m e n t a r z e l l e n  d ieser  dre i  V e r b i n d u n g e n  s ind  sehr  ~hnl ieh.  

D ie  B o r - A t o m e  s ind  jewei ls  dre ise i t ig  p r i s m ~ t i s e h  y o n  M o l y b d ~ n - A t o m e n  

5 R.  Steinitz, I .  Binder und  D. 2doakowitz, J .  Metals  4, 983 (1952) ; ~-MoB 
wird hi~ufig als 8-MOB bezeiohnet.  
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umgebel~ and bilde~ zueinander p~rallele Zick-Zack-Ketten (Abb. i). 
Entfernt man in der Struktur von Mo2BC die Kohlenstoffatome und 
tauscht die Hs des Molybd/ins gegen Aluminium aus, so kommt man 
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E. V. Clougherty, K.  H. Lothrop u n d  J. A.  Kafalas, ~ a t u r e  [London]  
191, 1194 (1961). 

7 E. Rudy, El. Rudy u n d  F. Benesovsky, Planseeber .  P u l v e r m e t a l l u r g i e  
10, 42 (1962). 

Abb. 1. Die Struktttr yon ~oA1B und dazu verwandter Interstitialverbindungen 

zu MoA1B. Mo2BC wiederum 1/~t sich, wie schon friiher beschrieben 3, aus 
den Bauelementen yon ~-MoB und MoC (vom B 1-Typ) 6, 7 zusammem 
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setzen. Die Existenz soleh ldeinster Bauelemente w-urde schon bei den 
Komplexearbiden aufgezeigt s-lo. 

In Tab. 2 sind die Koordinationsverh/~Itnisse and interatomaren Ab- 
st/~nde angetfihrt. Wegen der Unsicherheit des freien Parameters des Bor- 
Atoms kSnnen fiir dessen Abst~nde keine Fehlergrenzen angegeben wer- 
den. Die Umgebung des Bor-Atoms wird gebildet durch seehs Molybd/in- 
Atome in trigonal prismatJseher Anordnung, wie sie aueh fiir viele andere 
Ubergangsmetallboride eharakteristiseh ist; dazu abet kommt hier noch 
ein Alnminium-Atom, das in den Aufenthaltsraum des Bet-Atoms hinein- 
reicht, so da$ eine gewisse Weehselwirkung Bor--Aluminium wahrsehein- 
lich ist. 

Tabelle 2. K o o r d i n ~ t i o n s z a h l e n  und  i n t e r a t o m a r e  Abs t / inde  
(in A) yon  MoA1B 

N O  : "2- 2,935 =~ 0,010 AI: I4. 
6!Vie 2 : 3 , 1 0 2  • 0,001 8A1 ]2: 

2: 3,212 • 0,002 

"4: 2,687 =~ 0,020 [4: 
5A1 1- 3,005-b 0,034 5Mo~l :  

6B "4: 2,36 1B : 
2: 2,36 

B: 2B .  1,83; 1A]: 2,25; 6Mo:2,36(4),2,36(2) 

2,696 ~ 0,033 
3,102 • 0,001 
3,212 ~= 0,002 

2,687 ~ 0,020 
3,005 ~ 0,034 . 

2,25 

Der Winkel der Bor--Bor-Ziek-Zack-Kette ist unter Annahme des 
oben angefiihrten Parameters 1151/2 ~ Die l~6ntgendichte yon MoA1B 
erreehnet sich zup  = 6,36 g/cm a. 

Dem Institutsvorstand, Herrn Prof. Dr. H. Nowotny, danke ich fiir 
sein groges Interesse an dieser Arbeit sowie fiir die Durehsieht des Manu- 
skriptes. Dem Metallwerk Plansee in l~eutte/Tirol, insbesondere dem 
Leiter der Versuehsanstalt, Herrn Dir. Dr. F. Benesovsky sehnlde ich 
Dank fiir die ErmSgliehnng der Sehmelzversuche. 
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