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Hexacyanbenzol (1) fgllt nach der Kristallisation aus wasser- 

freiem Acetonitril oder nach rascher Sublimation im Hochvakuum 

vorwiegend in Form farbloser Oktaeder mit abgeflachten Ecken 

und starkem Oberflachenglanz an. Die Kristalle verhalten sich 

im polarisierten Licht optisch isotrop; dies deutet auf eine 

Ordnung der Molekeln nach kubischer Symmetrie hin. 

Zur Ableitung der Kristalldaten wurden mit CuKc-Strahlung 

Pulveraufnahmen nach der Guiniermethode sowie Drehkristall- 

diagramme und Weissenbergaufnahmen bis zur fiinften Schicht- 

linie angefertigt. SZmtliche Reflexe lieBen sich liickenlos 

indizieren und fiihrten zu einer primitiven kubischen Elemen- 

tarzelle von der Kantenllnge a=10,82*0,01 A. 

Nach der Schwebemethode wurde die Dichte der Kristalle zu 

1,20 gscm -3 ermittelt. Dieser experimentelle Wert steht in 

bestem Einklang mit der Annahme von 4 Formeleinheiten pro 

Elementarzelle. Fiir diese errechnet man aus den Rontgendaten 

den theoretischen Wert von 1,196 g-cm -3. 

Zur Festlegung der Raumgruppe wurde aus den Weissenbergdia- 

grammen entnommen, da8 

(hkl) ohne gesetzmal3ige Ausldschung und 

(Okl) nur mit k=2n , (h01) nur mit 1=2n sowie 

(hk0) nur mit h=2n 

vorhanden ist. Hieraus ergibt sich fiir Hexacyanbenzol ein- 

deutig die Raumgruppe Pa3. 
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Eine derart hohe Symmetrie wurde bisher nur in sehr wenigen 

organiszhen Verblndungen festgestellt. Die Ergebnisse der 

Feinstrlkturaufkllrung werden demnPchst mitgeteilt. 

(1) K. Wallenfels und K. Friedrich, Tetrahedron Letters 

&_S, 1223 (1963). 


