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Die Kristallstruktur des Komplexnitrides Mo(Ta,Mo)2N2 
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Peter Ettmayer* und Alfred Vendl 

Institut fiir chemisehe Technologie anorganischer Stolid, 
Technische Universitgt Wien, A-1060 Wien: ~)sterreieh 
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The Crystal Structure of the Complex Nitride Mo(Ta,Mo)eN2 
(Short Communication) 

In the ternary system Ta/Mo/N a complex nitride of formula Mo(Ta,Mo)2N~. 
was observed at a nitrogen pressure of 360 bar and a temperature of 1,600 ~ 
The crystal structure was determined from X-ray !~owder diagrams. The 

1 7  tetragonal unit cell, space group I4/mmm-D4h, lattme parameters 
a = 0.3051nm, c = 1.2530nm contains ten atoms with an arraI~gement of the 
metal atoms corresponding go the MoSi2-Type structure. 

(Keywords: Cry~'tal ~'tructure; Molybdenum nitrides; Nitrides; Tantalum 
nitrides ) 

Beim Studium der tern/iren Systeme Ta/Mo/N wurde das Komplex-  
nitrid Mo(Ta,Mo)eN2 bei einem Stiekstoffdruck yon 360 bar  und einer 
Tempera tu r  yon 1 600~ erhalten. Die Kr is ta l l s t ruktur  wurde aus 
Pulverd iagrammen ermittelt .  Sic geh6rt, zum aufgef/illten )IoSi2- 
S t ruktur typ .  I m  Aufbau ist eine grol3e Ahnlichkeit mi t  den vor !vurzem 
besehriebenen Komplexni t r iden  NbMoNI_z ( x < 0 , 1 )  und TaMoN 
(Lit. 1,2) sowie NbCrN und Tal-xCrl+xN (Lit.a, 4) festzustellen. 

Diese Verbindungen geh6ren zum aufgefiillten 0-CuTi-Typ, zu dem 
auch das Komplexni t r id  CaGaN (Lit.5, 6) z~ihlt. Charakterist iseh ist 
sowohl ftir Mo(Ta,Mo)2N2 als auch ftir die als Z-Phasen bezeichneten 
und auf  die S t ruktur  des 0-CuTi zurtickgehenden Komplexni t r ide  ein 
schichtartiger Aufbau. 

I m  Falle des Mo(T~,Mo)2N2, das e~wa einer Formel  
Mo(Tao,TaMO0,25)2Ne entsprieht,  weehseln einander Sehiehten aus 
vierseitigen (Ta,Mo)-Pyramiden (die Atomposi t ionen 4e sind zu 
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Tabelle 1. 

P, E t t m a y e r  und A. Vendl: 

1- ,~17 Beugung~'diagramm yon Mo(T~,Mo)2N2: Rauz~w'ral)pe 4/m'rltlll-lZ4h 
CuK~ Strahlung 

(hlcl) sin20 - 1000 sin20 �9 1000 intensit/it  intensit~t  
bet. beob. bet. beob. 

002 15,14 ,2 
004 60,56 60,56 119 !9 14 
10l 67~62 67,68 75,5 7 
103 97,90 78,00 1000,0 100 
110 127,67 127,72 489,5 52 
006 136,25 136,50 145,4 16 
112 142,81 - ,0 
105 158,45 158,40 72,5 7 
114 188,23 188,60 93,2 9 
008 242,22 242,45 23,5 2 
107 249,29 249,33 76,8 9 
200 255,34 255,35 160,3 17 
116 263,92 264,10 197,7 21 
202 270,48 - -  ,0 
204 315,89 315,95 40,1 2 
211 322,96 322,90 17,4 1 
213 353,24 353,50 277,6. 28 
118 369,89"[ 47,4 
109 370,40 ] 370,20 43,9 J 9 
0010 378A8 378,45 11~ 1 l 
206 391,59 391,65 102,9 12 
215 413~79 413,83 28,8 2 
208 497,56 497,55 31,5 3 
217 504,63~ 54,9~ 
111o 506,14  505,20 3o,4  9 
220 510,68- 510,72 55,5 6 
1011 521,79 522,03 68,9 6 
222 525,81 - -  ~0 - -  
0012 545~00 - -  2,7 
224 571,23 571,20 18,6 2 
301 578,30 - -  4A - -  
303 608,57 608,65 74,1 8 
219 625,74 626,30 50,1 6 
2010 633,81 634104 26,5 3 
310 638,34 638,63 96,9 10 
226 646,93 647,12 62,5 6 
312 653,48 - -  ,0 
305 669713 669,12 9,3 1 
1112 672,67 672,95 10,0 1 
314 698,90 690,15 36,5 3 
1013 703,46 703,71 16~0 2 
0014 741!81 741,92 20,0 2 
228 752:90 752,95 28,7 3 
307 759,96 760~ 12 26,2 3 
316 774,60 774,80 138,7 14 
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Tabelle 1 (Fortsetzung) 

(hkl) sin20 �9 1000 sin~0.1000 Intensit/~t IntensitSot 
bet. beob. her. beob. 

2111 777,13 778,34 136,3 14 
2012 800,34 800,45 11,5 1 
321 833,63 833,72 11,2 1 
323 863,91 863,98 205,6 20 
1114 869,48 869,52 107.9 12 
318 880,57~ 79:7~ 
309 881,08~ 881,10 37,3 J 12 
2210 889,15" 889,70 41,6 5 
1015 915,40 - -  ,1 - -  
325 924,47 924,53 34,8 4 
2113 958,80 958,95 81,9 8 
0016 968,90 --  4,0 
2014 997,15 997,26 746,6 76 

Tabelle 2. Inte~atomare Abst~inde 

Atom Nachbarat.ome Abstand (nm) 

5Io 

(Ta,Mo) 

4(Ta,Mo) * 0,2837 
4 Mo 0,3051 
2 N 0,2230 

4 Mo 0,2837 
4(Ta,Mo) * 0,3051 
4(Ta,Mo) * 0,3364 

4 N 0,2192 
1 N 0,2193 

* Die Atompositionen 4 e sind zu 25~ mit Mo-Atomen und zu 757o mit Ta- 
Atomen besetzt. 

25~o mit Mo-Atomen und zu 75~ mit Ta-Atomen besetzt) mit 
ebenen Netzwerken quadra.tisch angeordneter No-Agorae ab. 

D~ die Festlegung der genauen Positionen der Stiekstoffatome a.uf 
Grund des zu geringen Beitrages zur Beugungsintensits durch Inten- 
sits zwisehen Rechnung und Beobachtung rSntgeno- 
graphiseh (ohne Differenz-Fourier) nicht exakt mSglich ist~ wurden die 
Stickstoffatome auf die sich ergebenden Liicken im MetMlgitter 
verteilt. 

Dabei ergibt sich, wie schon 5fter beobachtet  und beschrieben 
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wurde 7, s, dab jedes St ickstoffatom yon 5 Metal latomen in Form einer 
vierseitigen Pyramide  umgeben ist. 

In  Tab.  1 ist die Auswertung des Pulverd iagramms von 
Mo(Ta,Mo)2N2 wiedergegeben. Es zeigt gute Ubere ins t immung 
zwischen gerechneten und beobaehte ten  Werten der Intensit/Ren. 

Durch die folgend angegebene Verteilung der Atome auf  die Punkt -  
lagen der Raumgruppe  I 4 / m m m  konnte  opt imale i ]bere ins t immung 
zwischen Intensi t~tsrechnung und Beobachtung erzielt werden. 

2 Mo in (a) 0, 0, 0 

1 1 1  

2 ' 2 ' 2  

1 Mo + 3 Ta  in (e) 0~ 0~ Z 1 

0, 0 , - - Z  1 

1 1 1  
+ zl 

1 1 1  
_ __. g 1 

2~ 2~ 2 

4 N  in (e) 0, 0, z2 

0, 0 , - - z2  

1 1 1  
+ 

1 1 1  
Z2 

2 ' 2 ' 2  

mit  z~ = 0,353, z 2 = 0,178. 
Tab. 2 gibt  die AtomabstSmde zu den jeweils n/~ehsten Nachbarn  an. 
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