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The Crystal Structure of Dipotassium-tricobalt( 11 )-dihydroxy-trisulfate-
dihydrate, K,Co,(OH),(SO,),-2 H,0

Crystals of K,Co,(OH),(S0,),-2 H,0 were synthesized under hydrothermal
conditions. The crystal structure [a=17.945(4)A, b =7.557(2)4,
¢ =9.760 (3) A, space group Cme2,, Z = 4] was determined by direct methods
and refined with single crystal X-ray data. The H atoms were located by Fourier
syntheses. Their structural parameters were refined, too. The final B-values are
R =0.025 and R. = 0.028 (w = 1/0) for 612 reflections with F, > 3¢ (F,). Both
Co(IT) atoms are octahedral six coordinated and form zigzag chains running
parallel [001]. These chains are connected via sulfate groups to built up sheets
parallel (100). The KO, polyhedron and one of the four hydrogen bonds link
these sheets.

[Keywords: Sulfate; K,Co,(OH),(S0,),-2H,0; Crystal structure; Crystal
chemistry |

Einleitung

Die Synthese von Kristallen von K,Co,(OH),(SO,),-2H,0 gelang
erstmals Dubler und Oswald® unter Hydrothermalbedingungen. Diesel-
ben Autoren? gaben dann spéter das Pulverdiagramm dieser Substanz
an, bestimmten die Gitterkonstanten sowie auf Grund der Lauesymme-
trie und der Ausloschungseinheit die moglichen Raumgruppen. Im
Rahmen der hier vorliegenden Arbeit wurde der Strukturtyp von
K,Co,(0H),(S0,),- 2 H,0 bestimmt und die Kristallstruktur verfeinert.

Experimentelles und Strukturverfeinerung

Fiir die hier durchgefiihrten Untersuchungen wurden Kristalle von
K,Co,(OH),(S0,), - 2 H,0 unter Hydrothermalbedingungen synthetisiert. Dazu
wurden etwa 2 g eines Gemisches von CoSO, - 7 H,0 und KI im Gewichtsverhalt-
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nis von ungefdhr 1:1 in einer ,, Teflonbombe“ mit 6,5 cm® Volumen auf 180 °C
iiber 48 Stunden erhitzt. Als Transportmittel diente H,O. Der Fiillungsgrad lag
bei 80%; als Druck stellte sich der Sattigungsdampfdruck der Komponenten ein.
Dabei wurden kleine Kristalle von hellvioletter Farbe erhalten, die fiir eine
Strukturverfeinerung geeignet waren. An Luft sind diese Kristalle auch iiber
mehrere Monate durchaus bestindig, wihrend sie sich in H,O innerhalb von
wenigen Stunden zersetzen.

Der fiir die Kristallstrukturuntersuchung verwendete Kristall hatte die
Dimensionen 0,12 x 0,18 x 0,40 mm?. Die Messungen wurden auf einem Stoe-
Vierkreisdiffraktometer durchgefiihrt. Eine Uberpriifung der Gitterparameter
ergab innerhalb der Standardabweichung die von Dubler und Oswald? angegebe-
nen Werte, die auch fiir die hier vorliegenden Berechnungen {ibernommen
wurden: @ = 17,945 (4) A, b = 7,557 (2) A, ¢ = 9,760 (3) A bei vier Formeleinhei-
ten pro Elementarzelle.

Die Ausléschungseinheit wurde mit Weissenberg-Filmaufnahmen iiberpriift
und ergab iibereinstimmend mit Dubler und Oswald® (A k1) mit & + k = 2% und
(0 1) mit I = 22. Als mdgliche Raumgruppen kamen somit Cmem-Dj;. Cme 2,-

(33 und C2em- C}¢ in Frage.

Die Rontgenbeugungsintensititen wurden mit Mo K a-Strahlung (Graphit-
Monochromator) im Bereich bis 23 = 50° gemessen. Der Kristall war dabei mit
[001] etwa parallel zur @-Achse des Diffraktometers orientiert, um die
Absorptionseffekte moglichst gering zu halten. Die Reflexe wurden im 8/w-scan
in Schritten von 0,03° mit einer MeBzeit von 0,5 bis 1,08 pro Mefipunkt
gemessen. Pro Reflex wurden zumindest 47 Punkte vermessen; diese Anzahl
wurde jedoch entsprechend der (x,, o,)-Dispersion vergroflert. Insgesamt wur-
den 1155 Reflexe (h k +1) registriert. Diese wurden in der {iblichen Weise fiir die
Lorentz- und Polarisationseffekte korrigiert und entsprechend der Symmetrie
gemittelt, sodall ein Datensatz von 643 Reflexen entstand, der fiir die weiteren
Strukturuntersuchungen verwendet wurde.

Die statistische Reflexanalyse ergab eine Intensitéitsverteilung, die hoch
signifikant flir eine azentrische Atomanordnung war. Fiir die Raumgruppe
Cmo2, gelang die Losung der Kristallstruktur mit direkten Methoden (MUL-
TAN-80). Die stérksten Maxima der E-Verteilung konnten den Atomen Co, K
und 8 zugeordnet werden. Nachfolgend gerechnete Differenzfouriersummatio-
nen rzeigten dann die Lagen der Sauerstoffatome. Die Verfeinerung der
Strukturparameter (anisotrope Temperaturparameter fiir alle Atome) erfolgte
nach der Methode der kleinsten Quadrate (volle Matrix). Die Streukurven
neutraler Atome sowie A f und A f” wurden den ,, International Tables for X-ray
Crystallography*‘® entnommen. Unter Beriicksichtigung der Korrektur fiir die
sekundire Extinktion* konvergierte die Strukturverfeinerung bei E = 0,029
bzw. Bw = 0,032 (w = 1/0).

Tabelle 1. Kristalldaten von K Co,(OH),(S0,),-2H,0 (Gitterkonstanten nach
Dubler und Oswald?)

a=17,945(4) A Raumgruppe’ Cm021~0;i (Nr. 36)
b=1557(2)A Zellinhalt: 4 {K,Co,(OH),(SO,),-2 H,0}
¢ =9,760(3) A

Pexp = 3,02gem ™3 linearer Absorptionskoeffizient:
pronb_3077g0m 3 #(MOKO() =47em™?
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Tabelle 3. Interatomare Abstinde (in A) und Bindungswinkel (in °) fir
K,Co,(OH),(S0,),-2H,0. Standardabweichungen in Einheiten der letzten
Stellen in Klammern. Die O—O0-Abstéinde der Koordinationspolyeder um die

Atome K und Co sind nur bis zu 3,3 A angegeben
Koordinationspolyeder Liganden Abstand Winkel
K—0(11) = 3,105(6) 0(11), 0(12) 2,403 (8) 46,0 (2)"
K—O 11y =3,070(6) 0(11), Ow 3,242 (9) 65,7 (2)
K—O0(12) = 3,046 (6) O(11y, O (13) 2,375(8) 46,3 (2)"
K—0(12) = 2,962 (5) 0(12), 0(22) 2,892(8) 57,1(2)"
K—O(13) = 2,965 (5) 012y, 0(14) 2,835(8) 58,2 (2)*
K—O (13) = 2,879 (5) 0(13), O(14) 2,924(8) 60,2 (2)
K—0(14) = 2,867 (5) O(13y, O (14) 2,374(8) 48,8(2)°
K—O(22) = 3,007 (5)

K—O. = 2,859 (6)

Mittelwert: 2,973

Co(1)—0(11) =2,111(5) 2x O(11), 0(21) 2,800 (7) 82,3(2) 2x

Co (1)—0(21) = 2,142 (6) 0(11), 0(23) 2,985(8) 88,6(2) 2x

Co (10 (23) =2,161(7) O(11), Ox (1)  3,022(8) 90,9(2) 2x

Co (1)—0x (1) = 2,129 (6) O(1D), 0x(2) 3,152(8) 97.6(2) 2x

Co (1)—0x (2) = 2,077 (7) 0(21), 0(23) 2,687(10) 77,3(3)
021), 0.(1) 3,252(10) 99,2 (3)

Mittelwert: 2,122 0(23), 0.(2) 3,128(11) 95,1 (3)
On(1), 0x(2)  2,992(10) 88,4 (3)
Mittelwert: 2,998 89,9

Co (2)—0(12) = 2,134 (5) 0(12), O(14) 2,835(8) 85,4 (2)"

Co (2)—O0 (14) = 2,048 (5) 0(12), 0(22) 2,892(8) 86,1 (2)"

Co (2)—0 (22) = 2,102 (5) 0(12), 0x(2)  3,190(6) 97,1 (2)

Co (2)—0x (1) = 2,086 (5) 0(12), Ow 2,908 (9) 85,8 (3)

Co (2)—0x (2) = 2,123 (5) 0(14), 0(22) 2,738(8) 82,6 (2)

Co(2)—0w =2,139(6) 0(14), O« (1)  3,076(6) 96,1 (2)
0(14), Ow 3,002 (8) 91,6 (2)

Mittelwert: 2,105 0(22), O« (1)  3,210(9) 100,1 (3)
0(22), 0.(2)  2,914(9) 87,2(3)
On(l), On(2) 2,778(11)  82,6(2)°
0. (1), Ow 2,938 (8) 88,1(3)
0x(2), Ow 3,240 (9) 99,0 (3)
Mittelwert: 2,977 90,1

S(1)—0(11) = 1,479 (5) 0(11), 0(12) 2403(8)  109,.2(4)

S(1)—0 (12) = 1,469 (6) 0(11), O(13) 2,375(8)  107,8(3)

S (1)—0(13) = 1,461 (5) O(11), O(14) 2416(8)  110,7(4)

S (1)—0 (14) = 1,458 (5) 0(12), 0(13) 2,396(8)  109,7(3)
0(12), 0(14) 2.408(8)  110,7(3)

Mittelwert: 1,467 0(13), 0(14) 2,374(8)  108,8(3)

2,395 109,5

Mittelwert:
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Tabelle 3 (Fortsefzung)

Koordinationspolyeder Liganden Abstand Winkel
S(2)y—0(21) = 1,468 (7) 0(21), 0(22) 2,380(8) 108,4(3) 2 x
S(2)—0(22)=1467(5) 2x 0(21),0(23) 2,425(10) 111,0(4)
S(2)—0(23) =1,475(8) 0(22), 0(22) 2,397(11) 109,6(5)
0(22), 0(23) 2,406(9)  109,8(3) 2x
Mittelwert: 1,469
Mittelwert: 2,399 109,5

* Gemeinsame O—O-Kante zwischen KO- und CoO,-Koordinationspoly-

edern.
" Gemeinsame O—O-Kante zwischen KO,- und SO,-Koordinationspoly-

edern.
¢ Gemeinsame O—O-Kante zwischen zwei Co(2)0,-Koordinationspoly-
edern.

Zur Lokalisation der Atome H(1) und H(2) der beiden OH-Gruppen sowie
H.. (1) und H.. (2) des Wassermolekiils wurde in diesem Stadium der Struktur-
verfeinerung eine Differenzfouriersummation berechnet. Diese zeigte an fiir die
H-Atome kristallchemisch plausiblen Positionen Maxima, deren Ortsparameter
und isotrope Temperaturparameter ebenfalls verfeinert wurden. Der B-Wert
betrug letztlich fiir alle 643 Reflexe B = 0,027 und R = 0,028; unter Ausschiuf}
von 31 Reflexen mit ¥, <30 (F,) R = 0,025 und R.. = 0,028.

In Tabelle 1 wurden die Kristalldaten zusammengefafit, in Tabelle 2 die
Strukturparameter. Eine Liste der beobachteten und berechneten Strukturam-
plituden wurde am Institut fiir Mineralogie und Kristallographie der Universi-
tét Wien hinterlegt.

Ergebnisse und Diskussion

Wichtige interatomare Abstéinde und Bindungswinkel fiir die Koor-
dinationspolyeder um die Atome K, Co und S sind in Tabelle 3
angefiihrt. Zur Diskussion der Koordinationen der Sauerstoffatome
sowie zu jener der Wasserstoffbriickenbindungen vgl. die Tabellen 4
und 5.

Das Kaliumatom besitzt eine unregelméBige Neunkoordination mit
K—0-Absténden zwischen 2,859 A und 3,105 A. Der Mittelwert ist mit
2,973 A geringfiigig gréBer als der Summe der Tonenradien fiir K¥ und O
mit 2,93 A% entspricht. Ein zehntes O-Atom — O (13) — folgt erst mit
einem K—O-Abstand von 3,326 (6) A. Das Kaliumatom bindet an acht
zu Sulfatgruppen gehorende Sauerstoffatome und an ein O.-Atom,
wobei der Abstand K-—O. der kiirzeste aller K—O-Abstinde ist.
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Neunkoordination von Kaliumatomen sind in mehreren anorganischen
Verbindungen gefunden worden®, z. B. auch in den Kristallstrukturen
von KHSO,, Mercallit, mit mittleren KI'—O-Abstinden von 2,917 A

Abb. 1. Die Koordination der K-Atome im K,Co,(OH),(80,),-2H,0. Projek-
tion parallel [001]. Es sind nur die K-Atome mit 0,5 < 2/c < 1,0 dargestellt

und 2,862A7, von KB,0, mit KM —-0=3014% und von
K,Mn(S0,), -4 H,0, Mn-Leonit, mit Km0 = 2,96 A2,

Die Kalium-Koordinationspolyeder werden iiber je zwel gemein-
same O-—O-Kanten. von 3,775 (8) A untereinander verkniipft, so daB
parallel [010] legende gewinkelte Ketten entstehen {(Abb. 1). Die drei
kiirzesten O—O-Kanten im Koordinationspolyeder um jedes Kalium-
atom sind zugleich auch Kanten von SO,-Tetraedern. Weitere zwei
0—O0-Kanten gind mit denen von CoO,-Oktaedern gemeinsam.



" Die Kristallstruktur von K,Co,(OH),(S0,),-2 H,0 171

Beide kristallographisch verschiedenen Co(IT)-Atome sind okta-
edrisch von je sechs O-Atomen umgeben. Das Atom Co(l) mit der
Punktsymmetrie m wird dabei von vier zu Sulfatgruppen gehorenden
Sauerstoffatomen und von zwei OH-Gruppen umgeben. Hingegen liegt
das Atom Co(2) auf der allgemeinen Punktlage und wird von drei zu
Sulfatgruppen gehorenden Sauerstoffatomen, zwei OH-Gruppen und
einem O.-Atom koordiniert. Als Koordinationsfigur von Co(IT)-Atomen
wurde das Oktaeder am héufigsten gefunden; nur in einzelnen Ausnah-
mefiillen liegen andere Koordinationsfiguren (wie z.B. [5]- oder
[4 + 4]-Koordination) gegeniiber Sauerstoff vor©~13,

Die mittleren Abstinde Co(1)—O0 =2,122 A und Co(2)—O0 =
= 2,105 A entsprechen den aus der Literatur bekannten Werten. Als
Summe der Ionenradien errechnet sich der Co(IT)l®-—0-Abstand zu
2,13A5 Tm Co,(0OH),(SO,),-2H,0 betragen die mittleren Co—O-
Absténde fiir die beiden kristallographisch verschiedenen Co-Oktaeder
2,120A und 2,076 A4 In den Co(II)-Phosphaten treten ebenfalls
#hnliche Werte auf. So betrigt der mittlere Col®>—0-Abstand im
Co,(PO,), um das Atom Co(1) 2,125 A1 im Co,(PO,),- H,0 um das
Atom Co(1) 2,111A und um das Atom Co(2) 2,106 A1 sowie im
Coy(PO,),(OH), um die drei Co(Il)-Atome 2,107A, 2,144A und
2,140 A%, Tm Co,(AsO,), betragen die mittleren CQ—O-Abstéin(%e um
zwei oktaedrisch koordinierte Co(IT)-Atome 2,092 A bzw. 2,108 A 13,

Im K, Co,(OH),(S0,),-2 H,0 ist das Koordinationspolyeder um das
Atom Co(2) iiber zwei gemeinsame O—O-Kanten mit dem KO,-
Koordinationspolyeder und iiber eine weitere O—O-Kante [On(1)—
0+(2)] mit einem zweiten Co(2)0,-Oktaeder verkniipft. Das Co(1)0,-
Oktaeder hat hingegen keinerlei gemeinsame O—O-Kante mit anderen
Koordinationspolyedern. Die mittleren O—O-Absténde der zwolf Kan-
ten in den Koordinationspolyedern um das Atom Co(1) mit 2,998 A ist
geringfiigig groBer als um das Co(2)-Atom mit 2,977 A. Die durch-
schnittlichen Abweichungen der O—Co~—0-Bindungswinkel (ohne Be-
riicksichtigung der Diagonalen im Oktaeder) von 90° sind fiir die zwolf
0—~Co(1)—0-Winkel mit 5,3° geringfiigig kieiner als fiir die O—Co(2)—
0-Winkel mit 5,5°.

Die mittleren S—O-Bindungslédngen in den Sulfattetraedern sind
mit 1,467 A fiir die 8(1)0,-Gruppe bzw. mit 1,469 A fiir die S(2)0,-
Gruppe innerhalb der Fehlergrenzen gleich. Die mittleren 0—S—O-
Bindungswinkel betragen fiir. beide Sulfattetraeder iibereinstimmend
109,5°. Diese Werte entsprechen den iiblichen kristallchemischen Erfah-
rungen. So betridgt nach Baur!® der Mittelwert fiir S—O-Absténde in
Sulfatgruppen 1,473 A. Wuensch'” findet fiir die Sulfatgruppen in gut
belegten anorganischen Kristallstrukturen Einzelwerte fiir die S—O-
Bindungslingen zwischen 1,45A und 1,49 A sowie fiir die 0—S—0-
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Tabelle 4. Koordination der Sauerstoffatome im K,Co,(OH),(80,),- 2H,0 (4b-
stinde in A, Winkel in°, Standardabweichungen tn Einheiten der letzten Stellen in
Klammern ). Die Bindungsstidrken v wurden nach Brown und Wu® berechnet

Koordination des O-Atoms \J Winkel am O-Atom
0 (11)—K = 3,105 (6) 0,06 K, X’ 105,8 (2)
O(11)—K' = 3,070 (6) 0,07 K, Co(1) 116,3(2)
011 —Co(l) =2,111(5) 0,32 K, S(1) 85,9 (3)
O(11)—S(1)  =1,479(5) 1,49 K, Co(l) 122,5(2)
K, S 91,8 (3)
Yy =194 Co(l), S(1) 127.0(2)
0(12)—K = 3,046 (6) 0,07 K, K 91,3 (2)
0(12)—K’ = 2,962 (5) 0,09 K, Co(2) 106,8(2)
0(12)—Co(2) =2,134(5) 0,31 K, S(1) 88,4 (3)
0(12)—S (1) = 1,469(6) 1,63 K, Co(2) 1022(2)
K/, S(1) 127,1(2)
Y. =2,00 Co(2), S 1284 (2)
0(13)—K = 2,965 (5) 0,09 - K, X 94,6 (2)
0 (13)—K’ = 2,879 (5) 0,12 K, S(1) 96,5 (2)
0(13)—8(1) =1461(5) 1,57 K, H.(2) 128(4)
0(13)---H.(2) =1,99(11) 0,16 K/, S(1) 99,4 (2)
_,“_ K, H..(2) 88 (3)
Y =194 S(1), H.(2) 135(4)
0(14—K = 2,867 (5) 0,12 K, Co(2) 107,8(2)
0 (14)—Co(2) =2,048(5) 0,38 K, S(1) 100,0 (2)
0(14)—S (1)  =1,458(5) 1,58 Co(2), S(1) 140,6 (3)
> =208
0(21)—Co(l) =2,142(6) 0,30 Co(1), S 138,2(3)
021 —S8(©2) =1,468(7) 1,53 Co(1), H.(1) 103(2) 2x
0(21)--- H.(1) =2,35(9) 0,11 2x S(2), H.(1) 104(2) 2x
H.(1), H.(1) 99 (4)
Y. =205
0(22)—K = 3,007 (5) 0,08 K, Co(2)  109,0(2)
0(22)—Co(2) =2,102(5) 0,33 K, 8(2) 104,7 (2)
0(22)—S8(2) =1467(5) 1,54 K, H(2) 145 (3)
0(22)--H(@2) =2,70(13) 0,08 Co(2) S© 128,5 (3)
Co(2) H® 87 (3)
Y =203 - S H(2) 88(2)
0(23)—Co(l) =2,161(7) 0,28 Co(l), 82 117,7(3)
0(23)—S(2) =1475(8) 1,50 Co(1), H(I) 134 (5)
0(23)---H(1) =2,18(15) 0,13 S(2), H(1) 108 (4)

Y =191
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Tabelle 4 { Foriseteung)
Koordination des O-Atoms v Winkel am O-Atom
On(1)—Co(l) = 2,129(6) 0,31 Co(l), Co(2) 1253(2) 2x
O (1)—Co (2) = 2,086(5) 0,35 2x Co(l), H() 90 (9)
On(1)—H (1) =0,89(15) Co(2), Co(2)  94,5(4)
Co (2} H1) 17 2x
Y =101
O (2)—Co(l) =2,077(" 0,36 Co(l), Co(2) 1198(2) 2x
0. (2)—Co(2) =2,123(5) 0,31 2x Co(l), H(@)  102(11)
0, (2)—H(2) =0,73(15) Co(2), Co(2)  924(4)
Co(2), H(2) 112(9) 2x
¥ =098
Ouw—K = 2,859 (6) 0,13 K, Co(2) 118,9(2)
0.—Co (2) = 2,139(6) 0,30 K, H.(1) 100(8)
Ow——H, (1} = 0,66 (9) K, H.(2) 106(8)
0.—H.(2)  =0,83(11) Co(2), H.(l) 120(9)
. Co(2), H.(2) 104(8
Y =043 Ho(l), H.(2) 107011

Bindungswinkel zwischen 108A115Z und 112° in Abhingigkeit von der
Koordination der Sauerstoffatome.

Die Koordinationen der Sauerstoffatome sind in Tabelle 4 zusam-
men mit den Bindungsstirken v (nach Brown und Ww'®) angegeben. Die
Koordinationsfiguren lassen sich unter Beriicksichtigung der Wasser-
stoffbriickenbindungen (Tabelle 5) mit Ausnahme der Atome O(14) und
0(23) als stark verzerrt tetraedrisch beschreiben. Die beiden Sauerstoff-
atome 0(14) und 023} sind nur von je drei Kationen schwach pyramidal
umgeben. Die Art der koordinierenden Kationen sind z. T. fiir die
einzelnen Sauerstoffatome recht unterschiedlich. Die Bindungsstérken v
der zu den Sulfatgruppen gehorenden Sauerstoffatome betragen zwi-
schen 1,91 und 2,08, was in befriedigender Weise den Erwartungen
entspricht. Die Wasserstoffatome konnten an kristallchemisch plau-
siblen Positionen lokalisiert werden. Der Mittelwert der réntgenogra-
phisch bestimmten O-—FH-Abstinde betrigt 0,78 A. Die beiden Ox-
Atome werden von jeweils drei Co-Atomen trigonal pyramidal umgeben;
das H-Atom liegt stets auf der den Co-Atomen abgewandten Seite. Die

2
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O,—H-Bindungen stehen etwsa senkrecht zu den durch die drei Co-
Atome definierten Ebenen. Allerdings ist die Wasserstoffbriickenbin-
dung der O.(2)H(2)-Gruppe sehr schwach. Es gibt um das Atom Ou(2)
erst im Abstand von 3,370 A zwei benachbarte Sauerstoffatome 0(22),

Abb. 2. Bine der parallel (100} liegenden 2 [Co,(OH),(80,),(H,0),]. Schichten

des K,Col(OH),(S0,,-2H,0. Die Atome Co und 8 liegen dabei in

— 0,25 € z/a € + 0,25. Die in dieser Schicht lisgenden Wasserstoffbriickenbin-
dungen sind eingezeichnet

wobei On(2)—O0 nicht gleichzeitig eine Kante eines Koordinationspoly-
eders um ein Kation darstellt. Die Atome Ox(2) und H(2) liegen auf einer
Symmetriesbene, das Atom 0(22) auf einer allgemeinen Punktlage; das
Atom H(2) weist symmetriebedingt (mit der Genauigkeit der rontgeno-
graphischen Strukturbestimmung) zwischen seine beiden Akzeptor-
Sauerstoffatome. Formal 148t sich diese Wasserstoffbriickenbindung als

On(2)—H(2)« 8@% angeben. Das Sauerstoffatom des Wassermolekiils
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ist nur an ein Co-Atom und an ein K-Atom gebunden. Die Umgebung
des Wassermolekiils entspricht der allgemeinen kristallchemischen
Erfahrung.

Die CoO,-Oktaeder werden untereinander iiber die Atome Ox(1) und
On(2) zu parallel [001] liegenden gewinkelten Ketten verkniipft. Dabei
besitzen je zwei Co(2)0,-Oktaeder eine gemeinsame Ou(1)—0x(2)-Kante

%0011 =K @=0y 0=0p, 0 1 2 3 4 5R

Abb. 3. Projektion der Kristallstruktur von K,Co,(OH),(80,),-2H,0 parallel
[010]. Aus Griinden der Ubersichtlichkeit sind die Koordination des K-Atoms
sowie die H-Atome nicht eingezeichnet

von 2,778 A. Das Co(1)0,-Oktaeder bindet iiber Ecken mit den Co(2)-
Oktaedern, und zwar iiber die Atome O:{1) und 0.(2) der gemeinsamen
Kante zweier Co(2)0,-Oktaeder. Diese Ketten werden iiber Suifattetra-
eder zu einem parallel {100} liegenden Schichtverband verkniipft, der in
Abb. 2 dargestellt ist. Drei der vier Wasserstoffbriickenbindungen liegen
ebenfalls in dieser 2[Co,(OH),(S0,),(H,0),]-Schicht. Uber die K-
Atome und iiber die vierte Wasserstoffbriickenbindung werden diese
Schichten zu einem dreidimensionalen Geriistverband verbunden (Abb.
3). Mit dieserm Befund steht auch die makroskopisch beobachtete
Ausbildung der Kristalle von K,Co,(OH),(SO,),-2H,0 in guter Uber-
einstimmung: es kristallisieren stets leistenférmige Kristalle, die nach
[001] gestreckt und nach (100} abgeplattet sind.
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