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Die Kristallstruktur von LisGesO; wird durch Fourier-
und Differenz- Fourier-Synthesen verfeinert. Als mittlere Atom-
absténde werden gefunden: Ge—0O = 1,71 und Li—0 = 1,96 &,

The crystal structure of LiaGesO3 has been refined by Fourier
and difference syntheses. The average atomic distances are found
to be: Ge—O = 1,71 and Li—O0 = 1,96 A.

In einer frilheren Arbeit wurde erstmals tiber die HExistenz eines
Lithiumdigermanats berichtet!. Die Isotypie dieser Verbindung mit dem
entsprechenden Lithiumdisilicat konnte einwandfrei durch eine Struktur-
faktorrechnung unter Verwendung der fiir LisSisO5 vorgeschlagenen
Atomparameter? nachgewiesen werden.

Im Hinblick auf mégliche Unterschiede in den Atomparametern zwi-
schen Silicat und Germanat wurde mit den aus Einkristallaufnahmen
ermittelten Strukturamplituden! eine Verfeinerung der Kristallstruktur
von LigGegO; durchgefithrt. Ausgehend von den Atomparametern des
Disilicats wurden Fourier- und Differenz- Fourier-Synthesen fiir die
(100)- und (001)-Ebene gerechnet (Abb. 1). Die Synthesen ergeben wieder-
um eine geringe Verlagerung des Sauerstoffatoms Oj, so dafl sich die
Symmetrie Cf2 — Cec2 auf C — Ce erniedrigt. Auf diese Tatsache wurde
bereits von Liebau? beim Lithiumdisilicat hingewiesen. In Tab. 1 sind die
aus den Synthesen erhaltenen Atomparameter zusammengestellt; Tab. 2

v 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. Elektronendichteprojektion fur LiaGe0s; auf die (xy)- und (yz)-
Ebene. Die Hohenschichtlinien entsprechen Intervallen von 8e¢/A2, begin-
nend mit 8e/A2

Tabelle 1. Atomparameter und Temperaturkoeffizienten
{B1i,0 = 0,5; Bge = 0,3) fiir Li2Ge205. Raumgruppe Og—~00

Atom z Y z
Liy 0,340 0,0560 0,525
Lis 0,660 0,0560 0,025
Gey 0,158 0,1470 0,880
Gesn 0,845 0,1470 0,380
O1 0,264 0,2500 0,950
Oz 0,100 0,1400 0,537
O3 0,900 0,1400 0,037
(O 0,343 0,0665 0,933
Os 0,657 0,0665 0,433

enthilt eine Gegeniiberstellung der beobachteten und berechneten
Strukturamplituden, woraus sich fiir die beobachteten Intensitédten ein
R-Wert von 0,078 ergibt. Bemerkenswert ist, daf die Atomparameter des
Digermanats gegeniiber jenen des Disilicats nur leicht gedndert sind,
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wihrend bei anderen isotypen Verbindungen — z. B. GeOg und SiO3 (beide
Quarzform) oder LisGeOs und LiaSiO33 — charakteristische Unterschiede
beziiglich des X-—0—X-Winkels auftreten.

Tabelle 2. Beobachtete und berechnete Strukturamplituden fiir

LizGea 05

h k I lF()1 ‘Fc h k1 ‘Fo’ ’F’c‘ h kI |Fol ‘Fc
0 2 0 45 56 0 4 6 101 96 3 15 0 — 12
0 4 0 210 214 0 6 6 81 83 3 17 0 107 112
0 6 0 92 113 1 Tt 0 7 71 4 0 0 132 155
¢ 8 0 86 75 1 3 0 184 173 4 2 0 - 5
0 10 0 234 228 1 5 0 — 8 4 4 0 135 126
0 12 0 — 18 1 7T 0 146 161 4 6 0 82 85
0 14 0 154 144 i 9 0 — 25 4 8 0 — 24
0 16 0 — 44 1t 11 0 7 73 4 10 0 97 108
0 18 0 73 64 1 13 0 66 68 4 12 0 — 4
0 0 2 271 248 1t 15 0 — 16 4 14 0 92 96
0 2 2 44 45 1 17 0 64 77 4 16 0 — 37
¢ 4 2 136 136 2 0 0 132 111 5 1 0 — 3
0 6 2 94 98 2 2 0 29 27 5 3 0 — 6
8 2 47 50 2 4 0 39 29 5 5 0 — 5
0 10 2 14 162 2 6 0 — 16 5 7 0 — 7
o 12 2 — 30 2 8 0 — 21 5 9 0 — 5
0 14 2 118 110 2 10 0 76 72 5 11 0 — 3
0 16 2 56 58 2 12 0 — 18 5 13 0 — 9
0 18 2 48 48 2 14 0 — 34 6 0 0 136 110
0 0 4 122 125 2 16 0 — 12 6 2 0 — 6
¢ 2 4 — 37 2 18 0 — 18 6 4 0 98 84
0 4 4 110 112 3 1 0 77 72 6 6 0 69 64
0 6 4 95 100 3 3 0 212 193 6 8 0 — 9
0 8 4 50 47 3 5 0 — 1 6 10 0 82 87
0 10 4 98 101 3 7 0 194 195 7 1 0 — 34
0 12 4 — 24 3 9 0 — 39 7 3 0 82 82
0 14 4 65 84 3 11 0 92 89 7 5 0 — 1
0 0 6 110 102 3 13 0 88 99 T 7 0 079 87
0 2 6 — 24

Diese Ubereinstimmung in den Atomparametern von LisSisOs und
LizGes05 kann aus der geringeren Flexibilitit der [X205]2—-Schichten
erklirt werden. In diesem Zusammenhang sei auf die im Schnitt LizGesQg —
LisSis05 auftretende quasiterndre Verbindung Lia(Sig25Geq, 75)205 ver-
wiesen?, in welcher durch die Auflssung der schichtférmigen Bauelemente
zu Doppelketten eine gréBere Beweglichkeit der Tetraedergruppen und
damit auch die Ausbildung kleinerer X—0—X-Winkel erméglicht wird.

8 H. Vollenkle und 4. Wittmann, Mh. Chem. 99, 244 (1968),
* H. Vollenkle, A. Wittmann und H. Nowotny, Z. Kristallogr., im Druck.
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Tabelle 3. Interatomare Abstinde und Winkel fiur LisGesOs

Gei-— O 1,733 A Ges — O 1,684 A
0, 1,736 A 0z 1,711 A
0s 1,727 A 03 1,733 A
04 1,674 A 05 1,686 A
Mittelwert Ge — O = 1,711 A
Li; — 02 1,952 A Lis — O3 1,925 A
04 2,026 A 04 1,952 A
04 1,920 4 05 2,026 A
05 1,952 A 05 1,929 A
Mittelwert Li — O = 1,958 A
01 — Gel — 02 109° O]_ - Gez -— Oz 1030
0Oy — Gey — O3 107° 0O; — Gego — Og 108°
01— Gey — Og 113° 071 — Geg — O35 117°
09 — Gey — Og 105° Oy — Geg — O3 106°
02—G81—~O4 104° 02— Gez-—*Os 118°
03 _— G81 — 04 118° 03 - Gez - 05 104°
Mittelwert O — Ge — O = 109,3°
Oz — Li; — O, 86° O3 — Lis — Q4 132°
Og — Li; — Oy 131° O3 —Lis — Oy 86°
Og — Li; — O3 132° O3 — Lig — Q5 131°
04— Li; — O, 108° 04 — Liz — O3 103°
04— Li; — O3 103° O4 — Lis — O3 91°
04— Li; — 05 91° 05 — Lis — O3 108°

Mittelwert O — Li — O = 108,5°

Gey — 01 — Ges 156°
Gey — Qg — Ges 128°
Gey — O3 — Ges 127°

Mittelwert Ge — O — Ge = 137,2°

Der Mittelwert betrégt fiir Lis(Sip,e5Ge0,75)205 130° gegeniiber 137° fiir
LigSigOs und LiagGeo05. Tab. 3 gibt die berechneten interatomaren Ab-
stdnde und Winkel wieder. Der Mittelwert der Ge-—O0-Abstinde ist mit
1,71 A etwas kleiner als bei anderen Germanaten (1,74—1,75 A).
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bestens danken.
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