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Die Kris ta l ls t ruktur  yon TaNiGe wird mit  Hilfe einer Fourier- 
synthese bes t immt und als geordneter PbC12-Typ erkannt.  Damit  
wird die Struktm" der E-Phasen, welche yon Clara B.  und D. P.  
Shoemaker an TiNiSi bereits ermit tel t  wurde, best~tigt.  Folgende 
neue E-Yhasen werden aufgefunden, die Git terparameter  ermit- 
felt :  ZrPdSi, ZrPtSi,  ZrPtGe,  ZrCuSi, ZrCuGe, t IfFeSi,  t-IfCoSi, 
HfCoGe, HfNiSi, t t fNiGe, HfCuSi, TaNiGe. Ferner  werden die 
Git terparameter  der sehon bekannten E-Phasen NbNiSi, TaFeGe 
und TaCoGe best immt.  

The crystal  structure of TaNiGe has been examined by  means 
of a Fourier-Synthesis.  TaNiGe was found to be iso~ypie with 
TiNiSi (ordered PbC12-type) already described by  Clara B.  and 
D. P.  Shoemaker The latt ice parameters  of the following 
E-phases have been det, ermined : Zr]?dSi, ZrPtSi.  ZrPtGe, ZrCuSi, 
ZrCuGe, tIfFeSi,  HfCoSi, HfCoGe, HfNiSi, I-IfNiGe, I-IfCuSi, 
TaNiGe, NbNiSi, TaFeGe and TaCoGe. 

Eine Anzah l  yon E-Phasen  wurde  yon Spiegel, Bardos und  Beck  1 bei 
Sil iciden und  German iden  aufgefunden.  Die Kr i s t a l ] s t ruk tu r  yon  TiNiSi  
a]s typ i scher  Ver t re te r  yon  E - P h a s e n  konn te  vor  einiger Zei t  du tch  
Shoemaker  und  Shoemaker  2 aufgekl/~rt werden.  Die E -Pha se  gehSrt  danaeh  
zum geordne ten  PbC12-Typ. Die genann ten  Au to ren  d iskut ie ren  auch den 
engen Z u s a m m e n h a n g  zwisehen dem Aufbau  der  E - P h a s e n  und  anderen  
Siliciden, wie z. ]3. C02Si oder  0-Ni~Si. I m  Laufe  einer  sys temat i schen  
Unte r suehung  yon  Si]icid- mid  Germanid-Dre i s to f fen  mi t  LTbergangs- 

1 _~,. X .  Spiegel, D. Bardos, P .  A .  Beck, Trans. Amer. Inst .  Min. (metall) 
Engrs. 227, 575 (1963). 

Clara B. Shoemaker und D. P.  Shoemaker, Acta Cryst. 18, 900 (1965). 
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metMlen (T) konn~cen neben G-Phasen a neue E-Phasen  identifiziert 
werden. 

Die E-Phasen  bilden sieh leieht nach Sintern der pulverf6rmigen 
Komponen ten  bei etwa 1000 ~ C aus Ansiitzen T I : TII  : (Si, Ge) = 1 : 1 : 1. 

Tabelle i. G i t t e r k o n s t a n t e n  (~} v o n E - P h a s e n  

P h a s e  a b c 

ZrPdSi 6,59 7,57 3,89 
ZrB~Si 6,59 7,53 3,90 
ZrPtGe 6,63 7,66 3,97 
ZrCuSi 6,50 7,29 3,92 
ZrCuGe 6,58 7,31 3,99 
ttfFeSi 6,32 7,12 3,91 
ttfCoSi 6,37 7,08 3,83 
I-IfCoGe 6,45 7,22 3,90 
HfNiSi 6,39 7,20 3,89 
HfNiGe 6,50 7,29 3,81 
HfCuSi 6,43 7,24 3,88 
NbNiSi 6,20 7,06 3,68 
TaFeGe 6,24 7,22 3,78 
TaCoGe 6,29 7,14 3,74 
Ta~NiGe 6,27 7,17 3,76 

I n  Tab. 1 sind die Gi t terparameter  auf Grund yon  Pulveraufnahmen der 
E-Phasen  in den Systemen:  Zr ~ {Pd, Pt,  Cu}-Si ; Zr - -  {Pt, Cu} - -  Ge ; 
Hf - -  {Fe, Co, Ni, Cu} - -  Si; Hf  - -  {Co, Ni} - -  Ge ; N b - - N i - - S i  und  

Tabelle2. A t o m p a r ~ m e t e r  y o n  T a N i G e  

x y z 

Ta 0,0197 0,180i 0,2500 
Ni 0,176s 0,5709 0,2500 
Ge 0,7750 0,624o 0,2500 

T a - - { F e ,  Co, N i } - - G e  zusammengestellt .  Davon  waren NbNiSi, 
TaFeGe nnd  TaCoGe bereits Ms E-Pbasen  beschrieben 1. 

Da der t~-~Tert bei der Bes t immung yon  TiNiSi verh~ltnism~gig hoch 
ist, wurde an H a n d  eines Eh~kristMles (0,05 X 0,05 • 0,2 mm) yon  
TaNiGe eine erneute Festlegung der Parameter  mit  Hilfe einer Fourier- 
synthese  fiir (hk0) durehgefiihrt.  Die Absorpt ion wurde allerdings auch 

3 E. Ganglberger, H. Nowotny und 2~. Benesovsl~y, ?r Chem. 96, 1206 
(1965). ; Mh, Chem. 97, 220 (1966). 
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hier nieht  beriieksiehtigt .  Es ergeben sich dabei  naehs tehende Pa rame te r  

(Tab. 2). 

Obige P a r a m e t e r  sind gegeniiber jenen yon  TiNiSi  n icht  wesentl ich 

versehieden.  Fi i r  die (hk0)-Reflexe e r ~ b t  sich ein Zuverl/~ssigkeitswert 

yon fund  15~o ; Tab. 3 zeigt eine Gegeniiberstel lung yon berechneten  und  

Tabelle 3. E x p e r i m e n t e i l e  u n d  b e r e c h n e t e  F - W e r t e  
f~ir ( h k 0 ) - R e f l e x e  VOrL T a N i G e  

h k Fexp Fber h k ]?exp Fber 

2 0 47 ~ 4 2  3 4 25 + 3 7  
4 0 88 ~- 107 3 5 38 + 3 7  
6 0 76 -}-65 3 6 t4 + 15 

0 2 43 - - 4 9  3 7 0 - - t 9  
0 4 81 - - 6 6  4 1 36 - - 3 9  
0 6 46 + 49 4 2 66 - - 5 7  
0 8 46 - - 6 2  4 3 0 - - 2  

1 1 32 + 2 9  4 4 50 - - 3 9  
i 2 20 + 7 4 5 0 - - 9  
1 3 99 - - 1 0 4  4 6 71 + 6 3  
1 4 0 - - 1 7  4 7 49 - - 4 5  
1 5 83 + 87 5 1 0 - - 5  
1 6 46 - - 4 8  5 2 0 - - 1  
1 7 0 + 3 5 3 64 - - 5 5  
1 8 0 + 4  5 4 64 + 62 

2 1 25 - - 2 2  5 5 69 @74 
2 2 95 - - 8 4  5 6 24 - - 3 2  
2 3 27 + 25 6 1 64 - - 6 1  
2 4 24 + 23 6 2 38 - - 2 2  
2 5 ~3 + 3 9  6 3 26 + 5  
2 6 90 + 8 6  6 4 0 ~- 1 
2 7 25 - - 2 5  6 5 40 t 4 8  
2 8 60 - - 7 7  7 1 39 + 35 

3 1 88 + 8 8  7 2 62 - - 7 i  
3 2 67 - - 5 9  7 3 66 - - 6 0  
3 3 104 - - 9 2  7 4 36 + 30 

beobaehte ten  In tens i tg ten .  Wegen der guten  U-bereinstimmung besteht  

kein IIinweis ffir Annahme  einer nennenswer ten  Unordnung  yon Tanta l -  

und Niekela tomen,  was aueh durch die Auswer tung  der Pu lve raufnahme  

in Tab. 4 gest i i tz t  wird. Ebenso ist die In tens i t / i t sbereehnnng fiir ZrP tGe  

mi t  den gleiehen A t o m p a r a m e t e r n  und vollst/ indig geordneter  S t ruk tu r  

zufriedenstellend.  Die einzelnen E-Phasen  unterseheiden sieh zmn Tell 

merkl ieh in der pseudohexagonalen  Symmet r i e  (2a/b ~ V3). 

Dem U S - G o v e r n m e n t  wird ftir teilweise Unte r s t / i t zung  gedankt .  

Monatshefte fiir Ctiemie, Bd. 98/1 7 
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Tabe] le  4. A u s w e r t u n g  e i n e r  P u l v e r a u f n a h r n e  v o n  T a N i G e ;  C r I 4 : a  

(hkl) 103 sin 2 ~ bel~. lO S sin ~ 0 beob. Iber , Ibeob . 

(110) 58,9 - -  51 - -  
(020) 102,1 - -  41 - -  
(011) 118,1 118,1 85 ~ s 
(200) 133,6 133,1 22 s 
(120) 135,5 - -  1 - -  
(IIi) 151,7 - -  2 -- 

(210) 159,0 - -  10 - -  
(201) 226,5 - -  25 - -  
(121) 230,0 230,6 288 - -  s t  
(220) 237,6 238,0 88 -~ s 
(211) 252,0 251,5 424 s t  
(130) 262,9 262,2 117 m 
(031) 322,1 322,4 73 - -  In  
(310) 326,0 325,9 65 - - m  
(221) 330,4 - -  0 - -  
(131) 355,5 355,5 35 s 
(230) 364,6 - -  5 - -  
(002) 370,5 370,6 117 rn 
(320) 404,5 404,6 23 s 
(040) 408,5 408,0 15 ss 
(311) 418,5 - -  0 - -  
(112) 430,2 - -  7 - -  
(140) 441,9 - -  2 - -  
(231) 456,1 - -  6 - -  
(022) 473,5 - -  10 - -  
(321) 495,3 - -  8 - -  
(202) 504,8 - -  8 - -  
(122) 506,8 - -  0 - -  
(330) 530,0~ 47~ 
(212) 530,4~ 529,7 4~ - -  In  

(400) 534,0] 32} 
(14i )  534,5~ 534,0 70 ~- rn 

(240) 542,0 - -  3 - -  
(41.0) 559,5 - -  8 - -  
(222) 608,1 609,1 55 m 
(331) 623,0 - -  1 - -  

(401) 626,8 - -  7 - -  
(132) 633,4 634,5 88 i/~ 

(241) 634,8 - -  0 - -  
(420) 638,0 637,8 18 ss 
(411) 652,1 652,8 37 s 
(150) 671,4 671,0 43 s 
(312) 696,0 695,4 67 rn 
( 3 4 0 )  7 0 8 , 9  - 8 - 

( 4 2 1 )  730,6 / 730,1 - -  8} 
(051) 730 '6 i  ~6 + m,  diff. 
(232) 733,6]  733,2 

]Fortsetzung Seite 99 
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Tabetle 4 (Fortsetz~.ng) 

~ - e u e  E - P h a s e n  99 

(hkI) 10 z sin ~ 0 bet. iO ~ sin ~ ~ beob. Iber. lbeob. 

( 430 )  7 6 3 , 8  - -  0 - -  

( 151 )  7 6 4 , 5  - -  0 - -  

(250)  7 7 1 , 6  - -  10 - -  

( 322 )  7 7 5 , 0  7 7 5 , 2  37 S 

(042)  7 7 9 , 0  7 7 9 , 6  23  - -  S 

( 3 4 l )  8 0 1 , 6  8 0 0 , 9  183 St 

(142)  8 1 3 , 2  - -  3 - -  

( 4 3 J )  8 5 6 , 6  - -  18 - -  

( 510 )  8 5 9 , 9  - -  0 - -  

(013)  8 6 1 , 0  - -  17 - -  

(251)  8 6 4 , 2  8 6 4 , 5  63 m 

(113)  8 9 4 , 4  - -  t - -  

(332)  9 0 0 , 5  9 0 0 , 4  154  s t  

( 402 )  8 0 4 , 5  9 0 4 , 5  106  - -  s t  
(242)  9 1 3 , 3  - -  9 - -  

(060)  919 , 1  - -  15 - -  

( 412 )  9 3 0 , 9  - -  3 4  - -  

( 520 )  9 3 6 , 5  - -  0 - -  

(350)  9 3 8 , 6  - -  21 - -  

(440)  9 4 2 , 5  - -  23  - -  

(160) 951,4 / 40} 
( 511 )  952,1)~ 9 5 2 , 4  I 0 0  s t  

(203)  9 6 9 , 0  - -  23  - -  

(123)  9 7 1 , 0  9 7 1 , 0  2 7 8  s s t  

7* 


