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W a r u m  gil)t es k e i n e  i o n a r e n  V e r t r e t e r  des F e S i - T y p s ?  

( K u r z e  M i t t e i l u n g )  

Von 

It. Fischer und J. Zemann 

Aus dem Institut ftir Mineralogie und  Kristallogra, phie der Universit~t Wien 

(Eingegangen am 5. Juni 1972) 

Der FeSi-Typ oder B-20-Typ 1-4 ist nach allen bisherigert Effahrungen 
auf intermeta]lische Phasea beschr~nkt. Seit lantern ist bekannt 5, dab 
in diesem kubischen AB-Strukturtyp (l~aumgrappe : P 213, beide Atom- 
arten auf der Punktlage 4 a: xxx  usw.) jedes Atom yon sieben Nachbarn 
der anderen Art mit genau gleichen Abst/~nden umgeben ist, wean gilt: 

xA = (V g - 1 ) / 8 ~ 0 , 1 5 4 5 1 ;  xB = - - X A .  Es entsteht so ein A[TBIB[ 7AI- 
Strukturtyp.  

Da sowohl A[6B1B[6Al-Strukturen (NaC1-Typ), ,~de A[SB]B[SA]-Struk- 
turen (CsC1-Typ) zahlreiehe ionare Vertreter haben, schien es interessant, 
die Madelungsche Zahl fiir den FeSi-Typ mit den oben angefiihrten 
,,idealen" Parametern zu berechnen. Bezogen auf die kleinsten dAB.Ab- 
st~nde erh~lt man: e = 1,6839. Das ist ein betr/~chtlieh kleinerer Weft  
als fiir den NaC1-Typ (~ = 1,7476) und den CsC1-Typ (~ = 1,7627). Da 
in diesem ,,idealen" FeSi-Typ bei gegenseitiger Beriihrung yon A mit B 

und der B untereinander gilt: rA/rB = ]/3 I (neun B- -B-Kan ten  im 

AB7-Polyeder haben die L~nge riBS = dAB " 2/1 3), womit sieh derselbe 
l~adienquotient wie far den CsC1-Typ ergibt, kann man verstehen, dab 
der ,,ideale" FeSi-Typ in Kristallen mit tiberwiegend ionarer Bindung 
wegen seiner kleinen Madelungschen Zahl nicht auftreten kann. 

Mit ( V s - - 1 ) / 8 < X A = - - X B <  1/4 erhglt man Uberggnge des 
,,idealen" FeSi-Typs zum NaC1-Typ, in denen die A sechs gleieh weir 
entfernte B-Naehbarn haben und umgekehrt; der NaC1-Typ wird mit 
XA = -  XB = ~ erreieht. Es wurden mehrere Madelungsehe Zahlen 
(bezogen auf dAB) flit solehe Modelle bereehnet; sie waehsett mit zu- 
nehmendem XA monoton (abet nieht linear) yore Weft fiir den ,,idealen" 
FeSi-Typ gegen den Wert fiir den NaC1-Typ. Die elektrostatischen 
Kr/~fte wirken also den entsprechenden Abweichungen des NaC1-Typs in 
Riehtung auf den FeSi-Typ entgegen; tats/~ehlich wurden solehe Ab- 



1614 R. Fischer u. a. : Warum gibt es keine ionaren Vertreter des FeSi-Typs ? 

weichungen trotz der sehr groBen Verbreitung des I~aC1-Typs bei 
ionaren St rukturen bisher hie beobachtet .  

Die Bereehnung der Madelungschen Zahlen erfolgte mi t  einem 
Prog ramm des einen yon  uns (R. F.)  auf einer IB1V[ 360/44. 
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