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Die Verfeinerung der Kristallstruktur yon Li2Ge20.~ 
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5'Iit 1 Abbildung 
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Die Kristallstruktur yon Li~Ge205 wird durch Fourier- 
und Differenz-Fourier-Synthesen verfeinert. Als mit~lero Atom- 
abst~nde werden gefunden: Ge--O ~ 1,71 und Li--O ~ 1,96 A. 

The crystal si~ructure of Li2Ge205 has been refined by Fourier 
and difference s~theses. The average atomic distances are found 
to be: Ge--O ~ 1,71 and Li--O = 1,96 ~. 

In einer friiheren Arbeit wurde erstm~ls fiber die Existenz eines 
Lithiumdigermanats berichtet 1. Die Isotypie dieser Verbindung mit dem 
entspreohenden Lithiumdisilieat konnte einwandfrei dureh eine Struktur- 
faktorreehnung unter Verwendung der ffir Li2Si~05 vorgesehlagenen 
Atomp~rameter ~ naehgewiesen werden. 

Im Hinblick auf m6gliche Unterschiede in den Atomparametern zwi- 
schen Silieat und Germanat wurde mit den aus Einkristallau~nahmen 
ermittelten Strukturamplituden 1 eine Verfeinerung der Kristallstruktur 
yon Li2Ge205 durehgeffihrt. Ausgehend yon den Afomparametern des 
Disilieats wurden Fourier- und Differenz-Fourier-Synthesen ffir die 
(100)- und (001)-Ebene gerechnet (Abb. 1). Die Synthesen ergeben wieder- 
um eine geringe Verlagerung des Sauerstoffatoms O1, so dab sich die 

13 4 Symmetric C2v--Cee2 auf C~ - - C c  erniedrigt. Auf diese Tatsaehe wurde 
bereits yon Liebau ~ beim Lifhiumdisilicat hingewiesen. In  Tab. 1 sind die 
aus den Synthesen erhaltenen Atomparameter zusammengestellt; Tab. 2 

1 E. Modern und A. Wittmann, Mh. Chem. 96, 1783 (1965). 
2 F. Liebau, Acta cryst. [Kopenhagen] 14, 389 (1961). 
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Abb. 1. Elektronendiehteprojektion ftir Li2Ge205 ~uf die (xy)- und (yz)- 
Ebene. Die H6henschichtlinien entsprechen Intervallen yon 8e/A ~, begin- 

nend mit 8e/A 2 

Tabellei. A t o m p a r a m e t e r  und  T e m p e r a ~ u r k o e f f i z i e n t e n  
(BLi,O : 0,5; BGe = 0,3) fiJr Li2Ge2Os. l~aumgruppe Cs4--Cc 

Atom x y z 

Lii 0,340 0,0560 0,525 
Li2 0,660 0,0560 0,025 
Gel 0,158 0,1470 0,880 
Ge~ 0,845 0,1470 0,380 
Oi 0,264 0,2500 0,950 
02 0,100 0,1400 0,537 
Os 0,900 0,1400 0,037 
04 0,343 0,0665 0,933 
05 0 ,657 0,0665 0,433 

enth/ilt eine Gegeniiberstellung der beobachteten und berechneten 
Strukturamplituden, woraus sieh fiir die beobachteten Intensit/iten ein 
R-Weft yon 0,078 ergibt. Bemerkenswert ist, dab die Atomparameter des 
Digermanats gegeniiber jenen des Disilicats nut leicht ge/indert sind, 
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w/~hrend  bei  a n d e r e n  i s o t y p e n  V e r b i n d u n g e n  - -  z. B.  G e 0 2  u n d  SiO2 (be ide  

Q u a r z f o r m )  o d e r  L i 2 G e 0 3  u n d  Li~Si033  - -  c h a r a k t e r i s t i s c h e  U n t e r s c h i e d e  

bez t ig l i ch  d e s  X - - 0 - - X - W i n k e l s  a u f t r e t e n .  

T a b e l l e 2 .  B e o b a e 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 a m p l i t u d e n  f f i r  
L i 2 G e 2 0 5  

h k  lFo h 1 IFo I [Fc] h k IFo 

0 2 0 45 56 
0 4 0 210 214 
0 6 0 92 113 
0 8 0 86 75 
0 10 0 234 228 
0 12 0 - -  18 
0 14 0 154 144 
O 16 0 - -  44 
0 18 0 73 64 
0 0 2 271 248 
0 2 2 44 45 
0 4 2 136 136 
0 6 2 94 98 
0 8 2 47 50 
0 10 2 141 162 
0 12 2 - -  30 
0 14 2 118 110 
0 16 2 56 58 
0 18 2 48 48 
0 0 4 122 125 
0 2 4 - -  37 
0 r 4 110 112 
0 6 4 95 100 
0 8 4 50 47 
0 10 4 98 101 
0 12 4 - -  24 
0 14 4 65 84 
0 0 6 110 102 
0 2 6 - -  24 

0 4 6 101 96 
0 6 6 81 83 
1 1 0 77 71 
1 3 0 184 173 
1 5 0 - -  8 
1 7 0 146 161 
I 9 0 - -  25 
1 11 0 76 73 
1 13 0 66 68 
1 15 0 -- 16 
1 17 0 64 77 
2 0 0 132 111 
2 2 0 29 27 
2 4 0 39 29 
2 6 0 - -  16 
2 8 0 - -  21 
2 10 0 76 72 
2 12 0 - -  18 
2 14 0 - -  34 
2 16 0 - -  12 
2 18 0 - -  18 
3 1 0 77 72 
3 3 0 212 193 
3 5 0 - -  1 
3 7 0 194 195 
3 9 0 - -  39 
3 11 0 92 89 
3 13 0 88 99 

3 15 0 - -  12 
3 17 0 107 112 
4 0 0 132 155 
4 2 0 - -  5 
4 4 0 135 126 
4 6 0 82 85 
4 8 0 - -  24 
4 10 0 97 108 
4 12 0 - -  4 
4 14 0 92 96 
4 16 0 - -  37 
5 1 0 - -  3 
5 3 0 - -  6 
5 5 0 - -  5 
5 7 0 - -  7 
5 9 0 - -  5 
5 11 0 - -  3 
5 13 0 - -  9 
6 0 0 136 110 
6 2 0 - -  6 
6 4 0 98 84 
6 6 0 69 64 
6 8 0 --- 9 
6 10 0 82 87 
7 1 0 - -  34 
7 3 0 82 82 
7 5 0 - -  1 
7 7 0 79 87 

D ie se  U b e r e i n s t i m m u n g  i n  d e n  A t o m p a r a m e t e r n  y o n  Li2Si205 u n d  

L i2Ge205  k a n n  a u s  d e r  g e r i n g e r e n  Flexibi l i t /~ t  de r  [ X 2 0 5 1 2 - - S c h i c h t e n  

erkl/~rt  w e r d e n .  I n  d i e s e m  Z u s a m m e n h a n g  sei a u f  die  i m  S c h n i t t  L i 2 G e 2 0 5 - -  

Li~Si205 a u f t r e t e n d e  quas i t e rn i~ re  V e r b i n d u n g  Li2(Sio,25Geo,75)205 ve r -  

w i e s e n  4, i n  w e l c h e r  d u r c h  die  A u f l 6 s u n g  de r  s c h i c h t f 6 r m i g e n  B a u e l e m e n t e  

zu  D o p p e l k e t t e n  e ine  gr61]ere B e w e g l i c h k e i t  de r  T e t r a e d e r g r u p p e n  u n d  

d a m i t  a u c h  die  A u s b i l d u n g  k l e i n e r e r  X - - O - - X - W i n k e l  e r m 6 g l i c h t  wi rd .  

H.  VSllenkle und A .  Wi t tmann,  lgh.  Chem.  99, 244 (1968). 
4 H.  V611enkle, A .  Wi t tmann  u n d  H.  Nowotny,  Z. Kris t~l logr . ,  im D ruc k .  
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T a b e l l e 3 .  I n t e r ~ t o m a r e  A b s t g n d e  u n d  W i n k e l  f i i r  L i ~ G e 2 0 5  

Gel  - -  O1 1,733 A Ge2 - -  O1 1,684 A 
O2 1 , 7 3 6 A  O8 1 , 7 1 1 A  
Oa 1,727 A Oa 1,733 
O4 1,674 ~ 05 1,686 

Mi~telwerb Ge - -  O = 1,711 A 

Li l  - -  02 1,952 .~_ Li2 - -  Os 1,925 A 
04 2,026 ~ O4 1,952 A 
04  1,929 A O5 2,026/~ 
O5 1 ,952A O5 1 , 9 2 9 A  

Mi t t e lwer t  Li - -  O = 1,958 A 

O 1 - -  Gel - -  O2 109 ~ O 1 - - G e 2 - - O 2  103 ~ 
O1 - -  Gel  --- Oa 107 ~ 0 t  - -  Ge2 - -  Oa 108 ~ 
O 1 - -  Gel - -  O4 113 ~ O 1 - - G e 2 - - 0 5  117 ~ 
02 --- Gel - -  Oa 105 ~ 02 - -  Ge2 - -  Oa 106 ~ 
0 2 - - G e l - - 0 4  104 ~ O 2 - - G e 2 - - 0 5  118 ~ 
O a - - G e t - - - O 4  118 ~ O a - - G e 2 - - O 5  104 ~ 

Mi~telwert  O - -  Ge - -  O = 109,3 ~ 

O 2 - - L i 1 - - - 0 4  86 ~ Oa - -  Li2 - -  04 132 ~ 
O~ - -  L i ,  - -  04 131 ~ O 3 - - L i 2 - - O a  86 ~ 
0 2 - - L i l - - O 5  132 ~ Oa - -  Li2 - -  05 131 ~ 
O 4 - - L i l - - 0 4  108 ~ O 4 - - L i ~ - - O 5  103 ~ 
O 4 - - L i l - - O 5  103 ~ O 4 - - L i 2 - - O 5  91 ~ 
0 4 - -  L i 1 - -  05 91 ~ 05 - -  Liz - -  Oa 108 ~ 

Mi t te lwer t  0 - -  Li - -  0 = 108,5 ~ 

Gel - -  0 1 - -  Ge2 156 ~ 
Ge ,  - -  O~ - -  Ge2 128 ~ 
Gel  - -  Oa - -  Ge2 127 ~ 

Mit~elwert  Ge - -  O - -  Ge = 137,2 ~ 

D e r  M i t t e l w e r t  b e t r g g t  fi ir  Li2(Si0,25Ge0,75)205 130 ~ g e g e n t i b e r  137 ~ ftir  

Li2Si205 u n d  Li2Ge2Os.  T a b .  3 g i b t  die  b e r e c h n e t e n  i n t e r a t o m a r e n  A b -  

s t g n d e  u n d  W i n k e l  wieder .  D e r  M i t t e l w e r t  de r  G e - - O - A b s t g n d e  i s t  m i t  

1,71 A e t w a s  k l e i n e r  a l s  be i  a n d e r e n  G e r m a n a t e n  ( 1 , 7 4 - - 1 , 7 5  A). 
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